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Use of enamine derivatives as ultraviolet-A filters - are more stable than current UV-A filters 

form a 5-6 membered ring which may be further aimclated 
USE -(I) arc uscfiil as UV-A filters (claimed). 

ADVANTAGE - (I) show greater phcflostabiUty than usual UV-A filters. (Dwg.0/0) 
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@ Photostabile UV-Filter enthaltende kosmetische und pharmazeutische Zubereitungen 
(g) Verwendung von Verbindungen der Formel I 

j:c=cCl I 



r4 NH 

in der die C=C Doppelblndung in der E oder Z Konfigura- 
tion vorliegt und die Variablen folgende Bedeutung ha- 

COORS, COH^, CONR^R®, CN, 0=S{-R^)=0, 0=S(-0R^)= 

R^ COOR^,°COR^ CONRSR^ CN, 0=SI-R6)-0, 0:.S(-0R®)= 
O. R'0-P{-OR^)=0; 

R^ Wasserstoff, einen gegebenenfalls substituierten ali- 
phatischen, cycloaliphatischen, araliphatischen oder aro- 
matischen Rest mit jeweils bis 2u 18 C-Atomen; 
R^ einen gegebenenfalls substituierten aromatischen 
^ Oder heteroaromatischen Rest mit 5 bis 12 Ringatomen; 

<r5 bis 
R^ unabhangig voneinander Wasserstoff, einen offenket- 
M% tigen oderverzweigten aliphatischen, araliphatischen, cy- 
m cloaliphatischen oder gegebenenfalls substituierten aro- 
Q matischen Rest mit jeweils bis zu 18 C-Atomen, 
T! wobei die Variablen R^ bis R^ untereinander, jeweils zu- 
sammen mit den Kohlenstoffatomen, an die sie gebun- 
^ den sind. gemeinsam einen 5- bis 6-Ring bilden konnen, 
1^ der gegebenenfalls weiter anelliert sein kann, als UV-RI- 
ter in kosmetischen und pharmazeutischen Zubereituri- 
^ gen zum Schutz der menschllchen Haul oder menschli- 
i^j Cher Haare gegen Sonnenstrahlen, allein oder zusammen 
JSf mit an sich fur kosmetische und pharmazeutische Zube- 
O reitungen bekannten, im UV-Bereich absorbierenden Ver- 
bindungen. 
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Beschreibung 

,pm!! Verwendung von Enaminderivalen aU pholostabUe UV-Filter in kosmetischen uod phama- 

Die in kosjiielischen und phaniia^ulischen Zubereilungen ringeselzlen LichUichuUtiiiiHel baben die Aufgabe schadi- 
gcndc Emflussc dcs Sonncnhchts auf die „,cnschUchc Hau, zu vcrfiindcra odcr zumindcs. in itacn A^ngX^ri 

10 "ntrfSrn ^"""""^un^en soli eineSchfidigung derKemtinfaserdurehUV-Strahlen 

Das an die Erdoberflache gelangende SonnenUcht hat einen Anceil an W-B- (280 bis 320 nm) und an W-A-Strahlune 
(> 320 nm) weiche sich direkt an den Bereich des sichtbaren Uchtes anschUeUen. DerKnfluB auf die mensAlkte Haut 
macht sich besonders b« derUV-B-Sirahlung durch Sonnenbiandbemericbar. Den«n.sp«chend biS^X^MusSn^^^ 

Nun haben dennalologische Unlersuchungen gezeigL, daB auch die UVA-Slrahlung duKhaus Haulschadigungen und 
Alk^on hcrvom,fcn kann, indcm bcispiclswcisc das Keratin odcr Elastio gcschadigttirf. Hicrdurch wSlSS 

Die auffallend hohe Hautkrebshaufigkeu ,n Gegenden staricer Sonnendnswhlung asigt. doB offenbar auch SchSdigui. 
gen der Erbinforniauonen an den Zellcn durch Sonnenlichl. speziell durch UV-A-Strahlung. hervoigerufcn we«^^ 
d^se Erkenntnisse lassen daher die Entwicklung effizienter Filceisubstanzen fUr den IJV-A-Bereich noti^nS^li^ 

^olZ I Absorptionsmaximadeshan. im Bereich von ca. 320bis380m;L^ 

.oULen. Um imt einer inoghchsl genngen Einsatzinenge die gewunschte Wriiung zu emefen. soUUai derSS 
schu.zm,ud zusattUch erne hoch spezifische Extinkdon aufWeisen. AuBerdem nLsen Lichtihu^l^^koS- 
fti uTT^^^T"^ Anforder^ingen ertlQUen. beispielsweise gute L8dichkeit in kolXhen 

^Turg.^gX„"i:^^^^ 

mirilnrjh*"* '^Jk^" K ^™"f i^'^"! If hUichuamittel genUgen mUssen. ist eine ausreichende PhotosaabilitSt Dies ist aher 

n r '•""'^..^"^S'"^" UV-A absorbierenden Lichlschutzmitteln nicht oder nur unzureichend gewShrieisteL 
A filt^rehl'p T*^ Nr 2 440 933 wird das 4-(l.l-Dimethyled,yl)-4'-methoxydibeizoylmethan alsUV- 
B^ri^hnta^AlT^^f '^oo^'^f ""''«™L'^"^" UV-A-Filtcr. der von der Fi^ia CIVAUDAN unter der 

sSwln ^^,ini^ n }^^^ '"''^of u^^l"^' ^^'^hiedenen UV-B-Filiem zu kombinieren. um die gesamten 
Strahlen mil emer WcUenlange von 280 bis 380 nm zu absoibieren e«»~»u">" 

niohi k"."^'^"'^'' j'^!^''' " ''^'^ "^"^ Koinbinalion iiul UV-B-Filu»m venvendel wild, photocbeinisch 
wL wllrJlJlf T"^' T "'^''^rt'^ ^-^hutz dor Hau. wShrcnd cincs langcren Sonncnbadcs^'SSn. 
Z, a -? ^"^'"'^W 'n regelmaUigen und kurzen Abstanden erfordert. wenn man einen wksaiL Schutz d^ 
Haul gegen die gesamten UV-Strahlen erzielen mSchte i»<uirai okuuK oer 

Deshalb soUen gemaB EP 0514491 die nicht ausreichend photostabilen UV-A-Filter durch den Zusatz von 2.Cyan. 
33-diphenylaciylsaureesten, stabiUsiert wetden, die selbsl im UV-B-Bereich als Filter dieoen ^ 
Weiterhin wuide gemaB EP 251 398 schon vorgeschlagen. UV-A- und W-B-Strahlung absorbierendc Chiomophoie 

Sv"i TnJ Uvl Rile"™ H T^^"',"" ^''T^- einerseitf keine frde ]^mb3^ 

UV-A- und UV-B-r Item m der kosmeuscben Zubereitung mehr mogUch ist und daB Schwierigkeiten bei der chend- 
schatVeritnupfungderChroiiiopborenurbesliiimileKombinalionenzulassen aowcnemi 
1 t^^^^^t A»f«?be..Lichtschut2mittel fiir kosmetische und phannazeutiscbe Zwecke vorzuschlaeen die im 
UV-A-Beieich mil hoher bxtinkbon absorbieren. die photosUbU sind. eine geringe Eigenfarbe d. b. eine schS^dT 
stnikuraufivciscundjcnachSiibstiwcntinOlodcrWasscrloslichsind. «ne scnane uanden- 

Diese Aufgabe wurde erfindnngsgemafi gelost durch Verwendung von Veibindungen der Fbrmel I 



SO R3>^^ 
R4 NH 



5S 



60 



6S 



p l^^S ^^^s'^JSlt^^'i?^ Zf^ ^ '^J- Konfigoralion vorliegt die \Wablen fclgcndc Bedcutung haben- 
R'COOR5.COR5.(X)h»5R6 CN,0=S(-R5)=0.0=S(-OR5)=0,R70-P(-OR»)^ * 
R^ OOOR^ COR* C0NRSR6 CN. 0=S(.R'.)=0. 0=s\.0r4=0, R'O^P (-0R«)=0- 

LT^itrj^itA^r;™''^'"'^^ 

PS S°?8*°*l'l!?"^'"' substituieiten aromatischen oder heteroaromatischen Rest mil 5 bis 12 Ringatomen; 
^b^Z^^ l^^^^'^S' «nen offenkettigen oder verzwdgten aUphatischen.^araliphatischen, cy- 
clo^ptaUKhM «ter gwebenwrfaUs subsutuierten aromatischen Rest mil jeweils bis zu 18 C-Atomen, 
wobei die \ftinabl«j R3 bis R* untereinander. jeweik zusammen mil den Kohlenstoffatomen. an die sie gebunden sind 
gemeinMm emen 5- octet 6-Wng Widen komien, der gegebenenfaUs weiter anelliert scin kan.;, * 

^hS'TJir^^lri^u Ph»nn='^"li«-hen Zubereilungen zum Schulz der men«:h. 

hch« Haul <rfcr mcnschhchcr Haarc gcgcn Sonncostrahlon. allcin odcr zusammen mil an sich fiir kosmetische und phar- 
niMeuhscbe Zubeieitungen bekannten. im UV-Beieich absorbierenden Verbindungen 

^"lafJs^!:^^ '■•^^ Wassenitoff. Ri fUr CN, COORS und COR5 und 
R far CN. OOOR" und COR« stehcn. wobei RS und R6 voneinander unabhangig offcnkelUge oder vetzweigte aliphati- 
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scheodergegebenenfal^Kituieitt,aromadscheReslein>lbKZu8C-Ator^b«^^ , ^ 

Besonders bevoraugi isi die Verwendung von >ferbindunEeD der Fonnel I. in der fUr Wasseretoff. R> (JN 
C(SKd (SCd R2 fur CN. COORf und COR' steh«. wobd R* und R' vondnander unabhangig offenketuge 

LbesoTderednensubsuluienenPhenyl-.ThienyKFuor^ 

2UEI Rir cincn gcgcbcncnfaUs subslituicrtcn Ricnyl- odor Thicnylicst stchl. . „ ^. :„ 

AlSubsJemen ko«««en sowohl Upophil. als auch hyd^phile Substimenten mit B. b»s zu J*. XS"- 
tracht I.ipophned.h.dieOimslichkeUderVerbindungenderFomelIvenitirkendeReaesind^^^ 
Sphrs^he Reste insbesonde,. Alkylreste mit 1 bis 18 C-Atomen. Alkoxy-, Mono- ^^'^^'^^T^;^"^^^' 
bo^rMono- und Dialkylaminocaibonyl-. Mono- und Dialkylaminosulfonylreste. fetner Cyan-. Nitio-. Biom-. <3>lor-. 

'tytSnttewSleriosUchkeit der VeAindungen der R«mel I e,B*gBcbende Res|B sind ^- B. Ca^ox5^ und 
SutfoSc und insbesondere dertn Salze mit beliebigen phyriologisch vertiagUchen Kajionen, w.e die 
t£ SeTrialkylaimuoniuinsake. wieTC-(bydioxyalkyl)-am„K«»uu««^ 

^uLalzc. Fcmcr kommcn Alkylanu„oniua«stc mi. bcacbigcn physioJopsch ^['^fl'*"" ^moncn «B«^^^ 
Als Alkoxyresle konunen seiche mit 1 bis 12 C-Atomen. vonugsweise nut 1 bis 8 C-Atomen in Betiacht 
Beispielsweise sind 7JI nennen: 

metbcay 2n 

n-propoxy- 

n-buloxy- 

2-methylpropoxy- 

1,1-dimethylpropoxy- 

hexoxy- jS 
heptoxy- 

2- ethylhexoxy- 
isopropoxy- 
1-methylpropoxy- 

n-pentoxy- 30 

3- metliylbutoxy- 
2^-dimethylpr(^xy- 
1-methyl-l-ethylpropoxy- 

AU Moncv Oder Dialkylaminoresle konunen z. B. seiche in Betracht. die Alkylreste mit 1 bis 8 C-Atemen endialten. 
wie MeiT-XS-. n-BulyK 2-Mea.ylpropyl-. l.l-Dimelhylprepyl-. Hexyl-, Heptyl-. Z-fhyl^exyl- Iso^yM^ 35 
SKy". •^'^l-. 3-Mc.hylbutyl-. 2^-Dimcthylpropyl-. l-Mc,hyl-lH=thylprt,pyl- und Octyl tn Bctracbt. Dicsc 
Ssind-leichermaBeD in den Mono- und D.alkylaminecaibonyl- und SuUonybesten enthalten. 

tfk^ycal^onylresu sind 7.. B. F.uer. die die oben genannten Alkoxyresle oder Reste von hoheren Alkoholen z. B. mrt 
bis zu 20 C-Alomen, wie iso-CirAlkohoL enthalten. ^ 
Die Eifindung betrifft auch die neuen Verbindungen der Formel U 



-NH-^ ^CO C— CH3 

^CH3 



45 



SO 



ss 



in der die C=C Doppclbindung in der E odor Z Konfiguration vorUog. und in dor R« <^^1^'=^^.^TLtu 20 C- 
benenfalls durch einen oder mehrere AlkyK Alkoxy-. Alkylaminocarbonyl-, Alkoxycaitonyl-. ""tJ"^"^ 
Mom^rcyan- oder Carboxyre.ste oder durch wasserl5slich --^l-ti-'l^S-a.!^"^ 
aus Carboxylat-, Sulfenat- oder Alkylammoniumreslen subsutuiert ist. 5>olche Reste sind z. B. AUcalicaiboxyiai ooer 
Carbonyloxy-tii-(hydroxyethyl)ammoniunv- oder Sulfonyloxy-ni-(hydrMyethyl)aniniomuinreste. 
Weitertiin betrifft die Erfindung die neuen Veibindungen der Fonnel m, 

H <^ ^COCHj 
r4 NH 

in der die C=C Donnelbindung in der H oder 7. Konfiguration vorliegt und in derR* einen Fhenylreslbedeutel, der gege- 
beJTn?^ Oder m\h,e,e Alkoxyreste mit bis zu 20 C-Atomen "^.^S*?"^^'^^^^^^ «, 
Atomen sowie durch wasserWslich machende Substituente^ ausgewShll aus der (ifuppe bwtehend aus (-a^boxylat . 60 
?S;^r Alkylammoniumresten. substituiert i« und R* ei^ offenketttgc. v«z«re.gte^cycUscbe AlkyK Al- 
koxy- oder Alkoxyalkylgruppe mit jev/eils bis zu 18 C-Atomen oder erne Aiyloxygniwcbecteu 

Beis?dhTrind in <L folgendi. TibcUe 1 die bevoroigten erfindungsgemSBen >fed,UKlnngen der Formel HI ge- 
nannt 6S 
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C12H250CO 


C3H7 


1 


ortho 


65 


C12H2SOCO 


C3H7 


2 


ortho/para 




C13H270CO 


C3H7 


1 


para 
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n 


Position 


C13H37OCO 


C3H7 


1 


met a 




C3H7 


1 


ortho 




C3H7 


2 


ortho/para 




C3H7 


1 


para 




C3H7 


1 


meta 




C3H7 


1 


ortho 




C3H7 


2 


ortho/para 




C3H7 


1 


para 




C3H7 


1 


meta 


Pi cH-ai OCO 


C3H7 


1 


ortho 


Ci cH-jiOCO 


C3H7 


2 


ortho/para 


r-i cHi 1OCO 


C3H7 


1 


para 




C3H7 


1 


meta 




C3H7 


1 


ortho 




C3H7 


2 


ortho/para 




C3H7 


1 


para 


^17 "3 5^*^^ 


C3H7 


1 


meta 


^17**35^^^ 


C1H7 


1 


ortho 


^17"35'*'^^ 


C3H7 


2 


ortho/para 


^18"37'^^'-' 


C3H7 


1 


para 


^18"37»-'^^ 


C3H7 


1 


meta 




C3H7 


1 


ortho 


^18"37^^*-' 


C3H7 


2 


ortho/para 


p«ii— opn 


CdHq 


1 


para 




CdHq 


1 


meta 


C3H7CJCU 




1 


ortho 


C3H7OCO 




2 


ortho/para 


C4H9OCO 




1 


para 


C4H9UUU 




1 


meta 






1 


ortho 






2 


ortho/para 




CdHq 


1 


para 




CiiHq 


1 


meta 


P-tl- . OPO 


**4**3 


1 


ortho 


p^u- « opn 


C4H9 


2 


ortho/para 


p^u« -,npn 

v.'6**13^^*-' 


C4H9 


1 


para 


Pi-w^ ^nrn 


C4H9 


1 


meta 


P^Hi -sOCO 


C4H9 


1 


ortho 




C4H9 


2 


ortho/para 


CflHnOCO 


C4H9 


1 


para 


CoHnOCO 


C4H9 


1 


meta 


CftHi70C0 


C4H9 


1 


ortho 


C0HI 7OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C4H9 


1 


para 


C12H25OCO 


C4H9 


1 


meta 


CI2H25OCO 


C4H9 


1 


ortho 


C12H25OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


C4H9 


1 


para 


C13H27OCO 


C4H9 


1 


meta 


CI3H27OCO 


C4H9 


1 


ortho 
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X 




n 


Position 


C13H270CO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C14H29OC0 


C4H9 


1 


para 


C14H290CO 


C4H9 


1 


meta 


C14H290CO 


C4H9 


1 


or the 


C14H290CO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C15H310CO 


C4H9 


1 


para 


C15H310CO 


C4H9 


1 


meta 


C15H310CO 


C4H9 


1 


ortho 


C15H310CO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C16H330CO 


C4H9 


1 


para 


C16H330CO 


C4H9 


1 


meta 


C16H33OC0 


C4H9 


1 


ortho 


C16H330CO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C17H350CO 


C4H9 


1 


para 


C17H350CO 


C4H9 


1 


meta 


C17H350CO 


C4H9 


1 


ortho 


C17H350CO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C18H370CO 


C4H9 


1 


para 


C18H370CO 


C4H9 


1 


meta 


C18H370CO 


C4H9 


1 


ortho 


C18H370CO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C3H70CO 


C5H11 


1 


peira 


C3H70CO 


C5H11 


1 


meta 


C3H70CO 


C5H11 


1 


ortho 


C3H70CO 


C5H11 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


C5H11 


1 


para 


C4H90CO 


C5H11 


1 


meta 


C4H90CO 


CsHu 


.1 


ortho 


C4H90CO 


C5H11 


2 


ortho/para 


C5H110CO 


CsHu 


1 


para 


C5H110CO 


C5H11 


1 


meta 


C5H110CO 


CsHu 


1 


ortho 


C5H110CO 


C5H11 


2 


ortho/para 


C6H130CO 


C5H11 


1 


para 


C6H130CO 


C5H11 


1 


meta 


C6H130CO 


C5H11 


1 


ortho 


C6H13OCO 


C5H11 


2 


ortho/para 


C8H17OCO 


C5H11 


1 


para 


CsHivOCO 


C5H11 


1 


meta 


C8H17OCO 


CsHii 


1 


ortho 


C8H17OCO 


C5H11 


2 


ortho/para 


G12H25OCO 


C5H11 


1 


para 


C12H25OCO 


C5H11 


1 


meta 


C12H25OCO 


C5H11 


1 


ortho 


C12H25OCO 


C5H11 


2 


ortho/para 


C13H270CO 


C5H11 


1 


para 


C13H270CO 


C5H11 


1 


meta 


C13H270CO 


C5H11 


1 


ortho 


C13H270CO 


C5H11 


2 


ortho/para 


C14H290CO 




1 


para 
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X 


r5 


n 


Position 


C14H290CO 


C6H13 


2 


ortho/para 


C15H310CO ' 


C6Hi3 


1 


para 


C15H310CO 


C6H13 


1 


meta 


C15H310CO 


CeHn 


1 


ortho 


C15H310CO 


C6H13 


2 


ortho/para 


C16H330CO 


C6H13 


1 


para 


C16H330CO 


C6H13 


1 


meta 


C16H330CO 




1 


ortho 


C16H330CO 


CeHn 


2 


ortho/para 


C17H350CO 


C6H13 


1 


para 


C17H350CO 




1 


meta 


CitHssOCO 


C6H13 


1 


ortho 


C17H350CO 


C6H13 


2 


or tho /para 


C18H370CO 


C6H13 


1 . 


para 


C18H370CO 


C5H13 


1 


meta 


C18H370CO 


C6H13 


1 


ortho 


C18H370CO 


C6H13 


2 " 


or tho /para 


C3H70CO 


CHsO 


1 


oara 


C3H70CO 


CH3O 


1 


meta 


C3H7OCO 


CHsO 


1 


ortho 


C3H7OCO 


CH3O 


2 




C4H9OCO 


CH3O 


1 


^Ci^ Cl 


C4H9OCO 


CHsO 


1 




C4H9OCO 


CH3O 


1 


ortho 


C4H9OCO 


CH3O 


0 




C5H11OCO 


CH3O 


\ 


^ax, Cl 


C5H11OCO 


CH3O 


\ 


mo ¥• a 
Luc L.a, 


C5H11OCO 


CH3O 




ortho 


C5H11OCO 


CH3O 


2 




C6H13OCO 


CHsO 


1 


para 


CgHisOCO 


CHsO 


1 


meta 


C6H13OCO 


CH3O 


1 


ortho 


CeHisOCO 


CH3O 


2 


ortho /najra 


C8H17OCO 


CH3O 


1 


para 


C8H17OCO 


CH3O 


1 


meta 


C8H17OCO 


CH30 


1 


ortho 


C8H17OCO 


CH3O' 


2 


ortho / oar a. 


C12H25OCO 


CH3O 


1 


t>ara 


C12H25OCO 


CH3O 


1 


meta 


C12H25OCO 


CH3O 


1 


ortho 


C12H25OCO 


CHsO 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


CH3O 


1 


para 


C13H27OCO 


CH3O 


1 


meta 


C13H27OCO 


CH3O 


1 


ortho 


C13H27OCO 


CH3O 


2 


ortho/para 


C14H29OCO 


CH3O 


1 


para 


C14H29OCO 


CH3O 


1 


meta 


C14H29OCO 


CH3O 


1 


ortho 


C14H29OCO 


CH3O 


2 


ortho/para 


Ci5H3iCx:o 


CH3O 


1 


para 
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C15H31OC0 



C15H31OC0 



CisHaiOCQ 



C16H33OCO 



C16H33OCO 



C16H33OCO 



C17H3SOCO 



C17H35OCO 



C17H35OCO 



C17H35OCO 



CisHstOCO 



C18H37OCO 



C3H7OCO 



C3H7OCO 



C3H7OCO 



C5H11OCO 



C5H11OCO 



C5H11OCO 



C5H11OCO 



C6H13OCO 



C6H13OCO 



C6H13OCO 
C6H13OCO 
C8H17OCQ 



CbHitOCO 



CbHitOCO 



CbHitOCO 



C12H25OCO 



C12H25OCO 



C12H25OCO 



C12H25QCO 



C13H27OCO 



C13H27OCO 



CX3H27OCO 



C13H27OCO 



C14H29OCO 



C14H29OCO 



C14H29OCO 



C14H29OCO 



C15H31OCO 



C15H31OCO 
C15H31OCO 



"r5" 



Position 



CH3O 



CH3O 



1 



CH3O 



CH3O 



CH3O 



CH3O 



CH3O 



CH3O 



1 



CH3O 
CH3O 



CH3O 



CH3O 



CH3O 



CH3O 
CH3O 
C2H5O 



meta 



ortho/para 



para 



meta 



ortho 



ortho/paraT 
para 



meta 



ortho 
ortho/p 



para 



meta 



ortho 

ortho /para^ 
para 



C2H5O 



C2H5O 



I m eta 
I ortho 



C2H5O 



I ortho/para 



C2H5O 
C2H5O 
C2H5O 



[para 
I meta 
ortho 



10 



IS 



21) 



25 



30 



C2H5O 



C2H5O 
C2H5O 



1 



I ortho/para 



I para 



C2H5O 



1 
1 



I meta 



C2H5O 



I ortho/para 



C2H5O 



para 



C2HSO 



C2H5O 
C2H5O 
C2H5O 



1 
1 



[ortho 
I ortho / para 
I para 



C2H5O 



C2H5O 



1 

1 



I meta 
ortho 



C2H5O 



C2H5O 



ortho/para 



C2H5O 



C2H5O 



1 



I para 
I meta 



35 



40 



45 



50 



I ortho 



C2H5O 



ortho/para 



C2H5O 



para 



C2H5O 



C2H5O 



I meta 
ortho 



C2H5O 



I ortho/para 



C2H5O 



C2H5O 



C2H5O 



1 



I para 
meta 



C2H5O 



I ortho/para 



C2HSO 



para 



C2HSO 
C2H5O 



I meta 
ortho 



55 



60 



65 



11 
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X 


R5 


n 


Position 


C15H31OC0 


C2H50 


2 


ortho/para 


C16H330CO 


C2H50 


1 


para 


C16H330CO 


C2H50 


1 


met a 


C16H33OC0 


C2H50 


1 


ortho 


C16H330CO 


C2H50 


2 


ortho/para 


C17H350CO 


C2H'50 


1 


para 


C17H350CO 


C2H5O 


1 


meta 


C17H350CO 


C2H5O 


1 


ortho 


C17H350CO 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C1BH370CO 


C2H5O 


1 


para 


C18H370CO 


C2H5O 


1 


meta 


C18H370CO 


C2H5O 


1 


ortho 


C18H370CO 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C3H70CO 


C3H7O 


1 


para 


C3H70CO 


C3H7O 


1 


meta 


C3H70CO 


C3H7O 


1 


ortho 


C3H70CO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


C3H7O 


1 


para 


C4H90CO 


C3H7O 


1 


meta 


C4H90CO 


C3H7O 


1 


ortho 


C4H90CO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C5H110CO 


C3H7O 


1 


para 


CsHiiCXZO 


C3H7O 


1 


meta 


C5H11OCO 


C3H7O 


1 


ortho 


CsHiiOCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C6H13OCO 


C3H7O 


1 


Dara 


C6H13OCO 


C3H7O 


1 


meta 


CsHisOCO 


C3H7O 


1 


ortho 


C6H13OCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C8H17OCO 


C3H7O 


1 


para 


C8H17OCO 


C3H7O 


1 


meta 


C8H17OCO 


C3H7O 


1 


ortho 


C8H17OCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C3H7O 


1 


para 


C12H25OCO 


C3H7O 


1 


meta 


C12H25OCO 


C3H7O 


1 


ortho 


C12H2SOCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


Ci3H270CO 


C3H7O 


1 


para 


C13H27OCO 


C3H7O 


1 


meta 


C13H27OCO 


C3H7O 


1 


ortho 


C13H27OCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C14H29OCO 


C3H7O 


1 . 


para 


C14H29OCO 


C3H7O 


1 


meta 


C14H29OCO 


C3H7O 


1 


ortho 


C14H29OCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C15H31OCO 


C3H7O 


1 


para 


C15H31OCO 


C3H7O 


1 


meta 


C15H31OCO 


C3H7O 


1 


ortho 


C15H31OCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


Ci6H33Cx:o 


C3H7O 


1 


para 
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A 




n 1! 


Position 1 




C3H7O 


1 r 


net a 


Cn cHl-iOCO 


C3H7O 


1 < 


Drtho 




C3H7O 


2 < 


3rtho/para 1 




C3H7O 


1 ] 


para 1 




C3H7O 


1 


[net a 1 




C3H7O 


1 


ortho 




C3H7O 


2 


ortho/para 




C3H7O 


1 


para 1 




C3H7O 


1 


meta 1 




C3H7O 


1 


ortho 




C3H7O 


2 


ortho/para 


ij_OPO 


CdHqO 


1 


para | 




C4H90 


1 1 


meta 1 


p_ u— npo 


C4H90 


1 1 


ortho 


ri7v-'Uw 




2 


ortho/para 




C4H9O 


1 


para 






1 1 


meta 1 




C4H90 


1 1 


ortho 






2 1 


ortho/para 


C5H11OCO 


C4H90 


1 1 


para j 


C5HIIOCO 


\^4^9^ 


1 1 


meta I 


C5H11OCO 




1 1 


ortho 1 


C5H11OCO 




2 


ortho/para 


CeHiaOCO 


w4^9V/ 


1 ] 


para | 


CeHiaOCO 


^4ci9\i/ 


1 


meta | 


C6H13OCO 


PitHftO 
^4"^9^ 


1 


ortho 1 


C6H13OCO 


^4^9^ 


2 


ortho/para j 


C8H17OCO 




1 


para 1 


C8H17OCO 


C4H9O 


1 


{meta | 


C8H17OCO 


C4H9O 


1 


ortho 1 


C8H17OCO 


C4H9O 


2 


1 ortho/para 1 




C4H9O 


1 


para j 


C12H25OCO 


C4H9O 


1 


1 meta 1 


C12H25OCO 


C4H9O 


1 


[ortho 1 


C12H25OCO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C13H27OCU 


C4H9O 


1 


1 para 1 


C13H27OCO 


C4H9O 


1 


jmeta | 


Cl3"27*^^ 


CilHqO 


1 


ortho 1 




C4H9O 


2 


ortho/para 




C4H9O 


1 


para ] 




C4H9O 


1 


meta 1 




C4H9O 


1 


ortho 1 




C4H9O 


2 


1 ortho/para 1 


C15H31OCO 


C4H9O 


1 


para 1 


C15H31OCO 


C4H9O 


1 


meta | 


C15H31OCO 


C4H9O 


1 


ortho 1 


C15H31OCO 


C4H9O 


2 


1 ortho/para 


C16H33OCO 


C4H9O 


1 


para 


C16H33OCO 


C4H9O 


1 


jmeta 


CifiHsaOCO 


C4H9O 


1 


1 ortho 1 
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X 




n 


Position 


C16H330CO 


C4H90 


2 


ortho/para 


C17H350CO 


C4H90 


1 


para 


C17H350CO 


C4H90 


1 


meta 


C17H350CO 


C4H90 


1 


ortho 


C17H350CO 


C4H90 


2 


ortho/para 


C18H370CO 


C4H90 


1 


para 


C18H370CO 


C4H90 


1 


meta 


C18H370CO 


C4H90 


1 


ortho 


C18H370CO 


C4H90 


2 


ortho/para 


C3H70CO 


C5H110 


1 


para 


C3H70CO 


C5H110 


1 


meta 


C3H70CO 


C5H110 


1 


ortho 


C3H70CO 


C5H110 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


CsHiiO 


1 


para 


C4H90CO 


C5H11O 


1 


meta 


C4H90CO 


CsHnO 


1 


ortho 


C4H90CO 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C5H110CO 


C5H11O 


1 


para 


C5H110CO 


C5H11O 


1 - 


meta 


C5H110CO 


C5H11O 


1 


ortho 


C5H110CO 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C6H130CO 


C5H11O 


1 


para 


C6H130CO 


C5H11O 


1 


meta 


C6H130CO 


CsHiiO 


1 


ortho 


CfiHi ^OCO 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C8H17OCO 


C5H11O 


1 


para 


C8H17OCO 


C5H11O 


1 


meta 


C8H17OCO 


C5H11O 


1 


ortho 


C8H17OCO 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C5H11O 


1 


para 


C12H25OCO 


C5H11O 


1 


meta 


C12H25OCO 


C5H11O 


1 


ortho 


C12H25OCO 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


C5H11O 


1 


para 


C13H270CO 


C5H11O 


1 


meta 


C13H27OCO 


C5H11O 


1 


ortho 


C13H27OCO 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C14H290CO 


C5H11O 


1 


para 


C14H29OCO 


C5H11O 


1 


meta 


C14H29OCO 


C5H11O 


1 


ortho 


C14H29OCO 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C15H31OCO 


C5H11O 


1 


para 


Ci5H3iOCO 


CsHiiO 


1 


meta 


C15H31OCO 


C5H11O 


1 


ortho 


C1SH31OCO 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C16H330CO 


C5H11O 


1 


para 


C16H330CO 


C5H11O 


1 


meta 


C16H330CO 


C5H11O 


1 


ortho 


C16H330CO 


CsHiiO 


2 


ortho/para 


C17H3SOCO 


C5H11O 


1 


para 



14 



rCsHisOCO 



iCeHnOcO 



rCsHisOCO 



rc8Hi7CK:o^ 



1C12H250CU 



[Ci2H25QCO_ 



iCi2H25QCO_ 
|Ci2H25tx:^ 



rCi3H27Q^O^ 



lCi3H270CU^ 



|Ci4H29QCQ_. 



[Ci4H290^Q_ 
[ciaH29Q^^_ 



ICi4H290^^ 
Ci5H3lQ^<j_ 
C15H31OW 

rCi5H3iOt:"_ 

ICi5H31^^ 



ICi6H33CX:0_ 



[Cl6H330CO^ 
lCl6H33Q^^: 



ICi7H3sCk:0_ 

[C17H350CU 
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CsHuO 
CsHuQ 

C6H130 



C6H130 

CsHnO 

C6H130 
C6H130 
C6H130 



iorthoypara 



C6H13O 

C6Hi30_ 

C6H130 
C6H130 
C6H130 



2 
1 



[para 
|caeba 
lortho 
lorthpypara 



I para 



jmeta^ 
lortho 
1 ortho/par a 



C6H13O _ 
C6H13O 



1 



I para 
meta 



lortho 



C6H13O 



iorthoypara 



C6Hi30_ 

C6H130 



1 
1 



I par a 
I meta 



C6H13O 
C6H13O 



lortho 



C6H13O 



l ortho/para 
para 



C6H13O 



imeta 



C6H13O 



C6H13O 
C6H13O 



2 
1 



I ortho 

1 ortho/para 



I para 



[meta 



C6H13O 1 K 

Cfi HisQ I ~ 
1 



1 ortho 
1 ortho/para 



C6H13O 



C6Hi30_ 
CfiHisO 



C6H13O 
C6H13Q 
C6H13O 
CeHnO 
C6H13O 
C6H13O 



I para 
Imeta 
ortho 

1 ortho/para 



C6H13O 



C6Hi30_ 
C6H13O 



C6H13O 
C6H13O 



I para 
ImetaT 
I ortho 
lortho/para 



1^ 

1 



I para 



[meta 



I ortho 
lortho/para 



I para 
I meta 
Fort! 



10 



15 



21) 



25 



30 



35 



40 



45 



SO 



55 



60 



65 



15 
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X 




n. 


Position 


C17H350CO 


C6H130 


2 


ortho/para 


C18H370CO 




1 


para 


C18H370CO 


C6H130 


1 


meta 


C18H370CO 


C6H130 


1 


ortho 


C18H370CO 


C6H130 


2 


ortho/para 


C3H70CO 


C7H150 


1 


para 


C3H70CO 


C7H150 


1 


meta 


C3H70CO 


C7H150 


1 


ortho 


C3H70CO 


C7H150 


2 


ortho/para 


CuHgOCO 


C7H150 


1 


para 


C4H90CO 


C7H150 


1 


meta 


C4H90CO 


C7H150 


1 


ortho 


C4H90CO 


C7H150 


2 


ortho/para 


C5H110CO 


C7H150 


1 


para 


C5H11OC0 


C7H150 


1 


meta 


C5H110CO 


C7H150 


1 


ortho 


C5H11OC0 


C7H150 


2 


ortho/para 


C6H130CO 


C7H150 


1 


para 


C6H13OC0 


C7H150 


1 


meta 


C6H130CO 


C7H150 


1 


ortho 


C6H130CO 


C7H150 


2 


ortho/para 


C8H170CO 


C7H150 


1 


para 


C8H17OC0 


C7H150 


1 


meta 


C8H170CO 


C7H150 


1 


ortho 


CflHi70C0 




2 


ort" ho / oaira 


Ci7H9qOCO 

^^^^ 3 




1 


para 


C13H3SOCO 




1 


meta 


C12H25OCO 


C7HI5O 


1 


ortho 


C12H250CO 


C7HI5O 


2 


o^r tho /oaf a. 


C13H27OCO 


C7HISO 


1 


para 


C13H27OCO 


C7H15O 


1 


meta 


C13H27OCO 


C7H15O 


1 


ortho 


C13H27OCO 


C7H15O 


2 


ortho/peura 


C14H29OCO 


C7H15O 


1 


para 


C14H29OCO 


C7H15O 


1 


meta 


C14H29OCO 


C7H15O 


1 


ortho 


C14H29OCO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C15H31OCO 


C7H15O 


1 


para 


C15H31OCO 


C7HISO 


1 


meta 


C15H31OCO 


C7H15O 


1 


ortho 


C15H31OCO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C16H33OCO 


C7Hi50 


1 . 


para 


CI6H33OCO 


C7H1SO 


1 


meta 


C16H33OCO 


C7H1SO 


1 


ortho 


C16H330CO 


C7H150 


2 


ortho/para 


C17H35OCO 


C7H150 


1 


para 


C17H35OCO 


C7H150 


1 


meta 


C17H35OCO 


C7H150 


1 


ortho 


C17H35OCO 


C7H150 


2 


ortho/para 


C18H37OCO 


C7H150 


1 


para 



16 
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C18H37OC0 



Position 



C7H15O 



meta 



C1BH37OCO 



C1BH37OCO 



C3H7OCO 



C7H15O 



ortho 



C7H15O 



ortho/para 



C8H170 1 r 



para 



C3H7OCO 



C3H7OCO 



meta 



C8H17O 



ortho 



C3H7OCO 



C4H9OCO 



CgHnO I 2 
C8H17O I T 



ortho/para 



para 



C4H9OCO 



C4H9OCO 



C4H9OCO 



C5H11OCO 



C8H17O 



meta 



C8H17O 



ortho 



ortho/para 



"C8H17O I 1 



para 



C5H11OCO 



meta 



C5H11OCO 



CsHiiOCO 



C8H17O 



ortho 



C8H17O 



ortho/para 



C6H13OCO 



C6H13OCO 



C8H17O I 1 
C8H17O I 1 



para 



meta 



C6H13QCO 



C8H17O I 1 

C8H17O I T 



ortho 



C6H13OCO 



C8H17QCO 



ortho/para 



C8H17O 



para 
meta 



CsHitOCO 



CbHitO I ^ 

C8H170 I r 



CsHitOCO 



ortho 

ortho/para. 



CsHitOCO 



C12H25OCO 



C12H25OCO 



CsHitO 



CsHitO 



para 



C8H17O I 1 
C8H17O I 1" 



meta 



C12H25OCO 



C12H25OCO 



C13H27OCO 



ortho 



C8H17O 



2 



ortho/para 



CsHitO I 1 

cbHito I r 



para 



C13H27OCO 



C8H17O I 1 
CsHitO I T 



ortho 



C13H27OCO 



ortho/para 



C14H29OCO 



C14H29OCO 



CsHitO 



para 



CsHitO 



meta 



Ci4^90C0 



C14H29OCO 



C15H31OCO 



CsHitO 



CsHitO 



ortho/para 



CsHitO 



1^ 

1 



para 



C15H31OCO 



C15H31OCO 



C15H31OCO 
C16H33OC0' 
C16H33OCO ' 



C16H33OCO 



C16H33OCO 



C17H35OCO 



CbHitO 



CsHitO 



ortho 



CsHitO 
CBH17O 
CsHitO 



CsHitO 



C8H17O 



1^ 
2 



ortho 



ortho/para 



C8H17O 



para 



C17H35OCO 



C17H35OCO 



C1TH35OCO 



C18H37OCO 



C18H37OCO 



CsHitO 1 



meta 



CsHitO 



or 



tho 



CsHitO 



CsHitO 
C8H17O 



2^ 

1 



ortho/para 



para 



1 



meta 
ortho 



CbHitO 



17 
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X 


r5 


n 


Position 


C18H370CO 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C3H70CO 


C12H25O 


1 


para 


C3H70CO 


C12H25O 


1 


meta 


C3H70CO 


C12H25O 


1 


ortho 


C3H70CO 


C12H25O 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


C12H25O 


1 


para 


C4H90CO 


C12H25O 


1 


meta 


C4H90CO 


C12H25O 


1 


ortho 


C4H90CO 


C12H25O 


2 


ortho/para 


C5H110CO 


C12H25O 


1 


para 


CsHiiCxro 


C12H25O 


1 


meta 


C5H11OC0 


C12H25O 


1 


ortho 


C5H11OCO 


C12H25O 


2 


ortho/para 


CsHiaOCO 


C12H25O 


1 


para 


C6H13OCO 


C12H25O 


1 


meta 


C6H13OCO 


C12H25O 


1 


ortho 


C6H13OCO 


C12H25O 


2 


ortho/para 


C8H17OCO 


C12H25O 


1 


para 


C8H17OCO 


C12H25O 


1 


meta 


C8H17OCO 


C12H25O 


1 


ortho 


C8H17OCO 


C12H25O 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C12H25O 


1 


para 


C12H25OCO 


C12H25O 


1 


meta 


C12H250CO 


C12H25O 


1 


ortho 


C12H2SOCO 


C12H25O 


2 


ortho/para 


C13H270CO 


C12H25O 


1 


para 


Ci3H27Cx:o 


C12H25O 


1 


meta 


C13H27OC0 


C12H25O 


1 


ortho 


C13H27OC0 


C12H25O 


2 


ortho/para 


C14H29OC0 


C12H25O 


1 


para 


C14H29OC0 


C12H25O 


1 


meta 


C14H29OCO 


C12H25O 


1 


ortho 


C14H29OC0 


C12H25O 


2 


ortho/peira 


CisHsiOCO 


C12H25O 


1 


para 


C15H31OCO 


C12H25O 


1 


meta 


C15H31OCO 


C12H25O 


1 


ortho 


C15H31OCO 


C12H25O 


2 


ortho/para 


C16H33OCO 


C12H2SO 


1 


para 


C16H33OCO 


C12H25O 


1 


meta 


C16H33OCO 


C12H2SO 


1 


ortho 


C16H33OCO 


C12H25O 


2 


ortho/para 


C17H35OCO 


C12H2SO 


1 


para 


C17H35OCO 


C12H25O 


1 


meta 


C17H35OCO 


C12H25O 


1 


ortho 


C17H35OCO 


C12H25O 


2 


ortho/para 


C18H37OCO 


C12H25O 


1 


para 


C18H37OCO 


C12H25O 


1 


meta 


C18H37OCO 


C12H25O 


1 


ortho 


C18H37OCO 


C12H25O 


. 2 


ortho/para 


C3H7OCO 


^¥^??£ 


1 


para 
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IC3H7OC0 
C3H7OC0 



I C3H7OC0 



fciHgOCO 



[C4H9OCO 



I C4H9OCQ 



IC4H9OCO 



[C5H11OCO 



IC5H11OCO 



IC5H11OCO 



iCsHiiOCO 
IcsHiaOCO 



I CeHnOCO 



IC6H13OCO 



ICsHisOCQ 



I C8H17OCO 



I C8H17OCO 



I C6H17OCO 



|ci2H2sQCQ" 



IC12H25OCO 



I C12H2SOCO 



IC12H25OCQ 



IC13H27QCO 



I C13H27QCO 



IC13H27OCO 



IC13H27QCO 



IC14H29OCO 



I CiflH290CO^ 



IC14H29OCO 



|Ci4H290C0_ 



IC1SH31OCO 



IC15H31OCO 



IC15H31OCO 



IC15H31OCO 



IC16H33QCO 



IC16H33OCO 



IC16H33QCO 



IC16H33OCO 



IC17H35OCO 
IC17H35QCO' 



IC17H35OCO 



IC17H35OCO 



IC18H37OCO 



IC18H37OCO 



IC18H37OCO 



IC18H37QCO 



I C3H7OCO 



IC3H70CO 



IC3H7OCO 



■r5 

C14H29O 
C14H29O 
C14H29O 



C14H29O 



C14H29O 



C14H29O 



Position 



roeta 

ortho 

ortho/para 



para 



meta 



C14H29O 



ortho 

ortho/para 



C14H29O 



para 



C14H2 9Q I ^ 
1 



meta 



C14H29O 



ortho 



C14H29O 



ortho/para 



C14H29O 



C14H29O 



para 



meta 



C14H29O 



C14H29O 



ortho 



ortho/para 



C14H29O 



para 



C14H29O 



meta 



C14H29O 



C14H29O 



ortho 



ortho/para 



C14H29O 



para 



C14H29O 



meta 



C14H29O 



C14H29O 



ortho 



ortho/para 



C14H29O 



C14H29O 



1 



para 



meta 



C14H29O 



C14H29O 



1_ 

2 



C14H29O 



C14H29O 



C14H29O 



C14H29O 



C14H29Q 



C14H29O 



C14H29O 



C14H29O 



C14H29Q 



C14H29O 



1 
1 



C14H29O 



C14H29O 



C14H29O 



C14H29O 



C14H29O 



C14H29O I 2 
C14H29Q 1 1 



C14H29O 



C14H29Q 



C14H29O 



C16H33O 



C16H33O 



C16H33O 



ortho 



ortho/para 



para 



meta 



ortho 



ortho/para 



para 



meta 



ortho 



ortho/para 



para 



meta 



ortho 



ortho/para 



para 



meta 



ortho 



ortho/para 



para 



meta 



ortho 

ortho/para" 



para 



meta 
ortho 



10 



15 



20 



2S 



30 



35 



40 



45 



50 



55 



60 



65 
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V 

A 




n. 


Position 






2 




CylHoOCO 
iiy www 




1 








1 

X 






Ui6n33U 


± 


oirt-lio 




L16H33O 




ortho/ ps.ra 




C16H33L) 




para 




rr 

C16H33O 


1 


meta 


C5H11OCO 




1 


ortho 




C16H33O 


r\ 
Z 


ortho/para 


C5H13OCO 


C16H33O 


1 


para 






1 


zneta 




/-< TT 


1 


ortho 




1^ tJ 

Ci€H330 




ortho/para 




C16H33O 


1 

1 


para 


C8H17OCCJ 


C16H33O 


1 


meta 


CeHiyOCO 


C16H33O 


1 


ortho 


C8H17OCO 


C16H33O 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C16H330 


1 


para 


C12H25OCO 


C16H33O 


1 . 


meta 


C12H25OCO 


C16H33O 


1 


ortho 


C12H25OCO 


C16H33O 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


C16H33O 


1 


para 


C13H27OCO 


C16H33O 


1 


meta 


C13H27OCO 


C16H33O 


1 


ortho 


C13H27OCO 


Ci€H330 


2 


ortho/para 


C14H29OCO 


C16H33O 


1 


para 


Ci4H290CO 


C16H33O 


1 


meta 


C14H29OCO 


C16H33O 


1 


ortho 


Ci4H290CO 


C16H33O 


2 


ortho/para 


C15H31OCO 


C16H33O 


1 


para 


C15H31OCO 


C16H33O 


1 


meta 


C15H31OCO 


C16H33O 


1 


ortho 


CisHsiOCO 


C16H33O 


2 


ortho/para 


Ci6H330CO 


C16H33O 


1 


para 


CieHssOCO 


C16H33O 


1 


meta 


C16H33OCO 


C16H33O 


1 


ortho 


C16H33OCO 


C16H33O 


2 


ortho/para 


C17H35OCO 


C16H33O 


1 


para 


(^17n35UUU 


CI6H33O 


1 


meta 


ui7n35U\^U 


CX6H330 




ortno 


Cl7n350CO 


C16H330 


•> 


ortho/para 




C15H330 


X 


para 


l^lgrl37UUL/ 


Ui6il33U 


X 


meta 


^1 S^-J 7 ^-''-•^ 






ortho 


C18H37OCO 


C16H33O 


2 


ortho/para 


C3H7OCO 


C18H37O 


1 


para 


C3H7OCO 


C18H37O 


1 


meta 


C3H7OCO 


C18H37O 


1 


ortho 


C3H7OCO 


C18H37O 


2 


ortho/para 


C4H9OCO 


C18H37O 


1 


para 
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IC4H9OC0 
C4H9OC0 



ICsHuOCQ 



IC5H110CO 



rCsHiiOCO 



|Ci2H25CK:0 



IC12H2SOCO 



|Ci2H25CX:Q_ 



IC13H270CO 



[Ci4H290CO_ 
|Cl4H290CO^ 



IC14H290CO 



I C15H310CQ 

|CisH3iOCQ" 



IC15H310CO 



IC1SH310CO 
1 C16H330CO 
IC16H330CQ 



IC16H330CO 



IC16H330CO 



[C17H35QCO 
lci7H3sQco 
C17H35QC0' 

Ci7H35<^o' 
|Ci8H37QCQ^ 



IC18H37QCO 



IC18H370CO 



ICi8H37QCO_ 
1 CH3O 
IcHsO 



C2H5O 
C2H5O 
IC2H5Q 



■r5 

C18H37O 
C18H37O 



I Position 



|meta 
ortho 



C18H37O 



C18H37O 



1 



para 



C18H37O 



C18H37O I 1 
C18H37O I T 



[met a 
ortho 



C18H37O 
C18H37O 



1^ 
1 



lortho y para 
I para 
tmeta 



C18H37O 



I ortho 



C18H37Q . 
C18H37Q 
C18H37Q 
C18H37O 



| ortho /para^ 
ipara 
|meta 
1 ortho 



C18H37O I 2 
C18H37O 1 5" 



I ortho /para 
Ipara 



C18H37O 



fmeta 



C18H37O 



I ortho 



C18H37O 



ortho/para 



C18H37O 



Ipara 



C18H37O 



Imeta 



C18H37O 



Ci8H37Q_ 
C18H37O 



I ortho 



I ortho /p ara 
I para 



C18H37O 1 ^ 
C18H37O I 1 



|meta 
1 ortho 



C18H37O 



1 ortho/para 



CiaH370 
C1BH37O 



I para 
Imeta 



C18H37O 



I ortho 



C18H37O 
C1BH37O 
C18H37O 



C18H37O 



I ortho / para 
Ipara 
Imeta 
ortho 



C18H37O 



ortho/para 



C18H37O 



para 



CiaH370 I ^ 

CiaH370 ~ 

C18H37O 2 

CiaH370 1 ~ 



meta 
ortho 
ortho / para 
para 



C18H37O 



C18H37O 



C18H37Q 



CH3 
CH3 



CH3 



ortho 



ortho/para 



para 
meta 



ortho 



ortho 
para 
meta 
ortho 



/para 



10 



IS 



21) 



25 



30 



35 



40 



45 



50 



55 



60 



65 
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X 




n 


Position 


C2H5O 


CH3 


2 


ortho/para 


V3tl7U 


CH3 


1 


para 


u r\ 


CH3 


1 


meta 


^31170 


CH3 


1 


ortho 


U.3H.7U 


CH3 


2 


ortho/para 


^4x190 


CH3 


1 


para 


CJ 0 


CH3 


1 


meta 


C4H9O 


CH3 


1 


ortho 


C4H9O 


CH3 


2 


ortho/para 


C5H11O 


CH3 


1 


para 


C5H11O 


CH3 


1 


meta 


CsHiiO 


CH3 


1 


ortho 


C5H11O 


CH3 


2 


ortho/para 


C6H13O 


CH3 


1 


para 


C6H13O 


CH3 


1 


meta 


CeHiaO 


CH3 


1 


ortho 


C6H13O 


CH3 


2 


ortho/para 


C8H17O 


CH3 


1 


para 


C8H17O 


CH3 


1 


meta 


C8H17O 


CH3 


1 


ortho 


C8H17O 


CH3 


2 


ortho/para 


C12H25O 


CH3 


1 


para 


C12H25O 


CH3 


1 


meta 


C12H25O 


CH3 


1 


ortho 


C12H25O 


CH3 


2 


ortho/para 


C13H27O 


CH3 


1 


para 


C13H27O 


CH3 


1 


meta 


C13H27O 


CH3 


1 


ortho 


C13H27O 


CH3 


2 


ortho/para 


C14H29O 


CH3 


1 


para 


C14H29O 


CH3 


1 


meta 


C14H29O 


CH3 


1 


ortho 


C14H29O 


CH3 


2 


ortho/para 


C15H31O 


CH3 


1 


para 


C15H31O 


CH3 


1 


meta 


CisHsiO 


CH3 


1 


ortho 


C15H31O 


CH3 


2 


ortho/para 


C16H33O 


CH3 


1 


para 


C16H33O 


CH3 


1 


meta 


C16H33O 


CH3 


1 


ortho 


C16H33O 


CH3 


2 


ortho/para 


Cl7H350 


CH3 


1 


para 


r* vs r\ 
C17H35O 


CH3 


1 


meta 




CH3 


1 


ortho 


Cl7H'^50 


CH3 


« 


ortho/para 


CibH370 


CH3 


1 


para 


C18H37O 


CH3 


1 


meta 


CI6H37O 


CH3 


1 


ortho 


C1BH37O 


CH3 


2 


ortho/para 


CH3O 


C2H5 


1 


para 



22 
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X 


R5 I 


n |l 


Position 




C2H5 1 


1 r 


aeta 




C2H5 1 


1 |( 


Drtho 




C2H5 1 


2 ( 


Drtho/para 




C2H5 1 


1 1 


para 




C2H5 1 


1 1 


T\eta 


C2H5U 


C2H5 1 


1 


□rtho 




C2H5 1 


2 


ortho/para 






1 


para 


C3H7U 


C9H? 1 


1 


meta 






1 


ortho 


C3H7O 


Cr.H«; 1 


2 1 


ortho/para 


C4H9O 


Vi»2**-5 1 


1 1 


para 


C4H9O 




1 1 


meta 


C4H9O 


r->Hc 1 


1 1 


ortho 


C4H9O 


r-*WE 1 


2 1 


ortho/para 


C5H11O 




1 1 


para 


C5H11O 


v*2^5 


1 1 


meta 


C5H11O 


CnHc 


1 1 


ortho 


C.5H11O 




2 1 


ortho/para 




CnHc 


1 1 


para 


C6H13O 


^2**5 1 


1 1 


meta 


C6H13O 


^2"-5 


■ 1 


ortho 


CeHisO 


\^2"-5 


2 


ortho/para 


C8H17O 


V.'2«-5 


1 


para 


C8H17O 


/-•_TT^ 

C2ti5 


1 


meta 


CaHi70 


C2H5 


1 


ortho 


CfiHi70 


C2H5 




ortho/para 


C12H25O 


/-< _ TT ^ 


1 


1 oara 


C12H25O 




r 1 


{meta 


C12H25O 




1 1 


ortho 


C12H25O 




1 2 


[ortho/para 


C13H27O 


U2ti5 


1 1 


Ipara 


C13H27O 




1 1 


Imeta 


C13H27O 


^2"5 


1 1 


1 ortho 


C13H27O 




1 2 


1 ortho/para 


C14H29O 




1 1 


Ipara 


/-» TT /-» 

C14H29VJ 




1 1 


meta 


Ci4H29^ 


C2H5 


1 1 


ortho 


C14H290 




1 2 


jorthoypara 




C2H5 


1 1 


para 




C2H5 


1 1 


jmeta 




C2H5 


1 


1 ortho 


C15H31O 


C2H5 


1 2 


1 ortho/para 


C16H33O 


C2HS 


1 


para 


C16H33O 


C2H5 


1 


jmeta 


C16H33O 


C2H5 


1 


1 ortho 


C16H33O 


C2H5 


2 


1 ortho/para 


CnHssO 


C2H5 


1 


ipara 


C17H35O 
CnH3sO 


C2H5 
C2H5 


1 1 
1 1 


jmeta 
1 ortho 
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X 




n 


Position 


C17H350 


C2H5 


2 


ortho/para 


C18H370 


C2H5 


1 


para 


C18H370 


C2H5 


1 


met a 


C1BH370 


C2H5 


1 


ortho 




C2H5 


2 


ortho/para 


CH3O 


C3H7 


1 


para 


CH3O 


C3H7 


1 


met a 


CH3O 


C3H7 


1 


ortho 


CH3O 


C3H7 


2 


ortho/para 


C2HSO 


C3H7 


1 


para 


C2H5O 


C3H7 


1 


met a 


C2H5O 


C3H7 


1 


ortho 


C2H5O 


C3H7 


2 


ortho/para 


C3H7O 


C3H7 


1 


para 


C3H7O 


C3H7 


1 


meta 


C3H7O 


C3H7 


1 


ortho 


C3H7O 


C3H7 


2 


ortho/para 


C4H90 


C3H7 


1 


para 


C4H9O 


C3H7 


1 


meta 


C4H9O 


C3H7 


1 


ortho 


C4H9O 


C3H7 


2 


ortho/para 


C5H11O 


C3H7 


1 


para 


C5H11O 


C3H7 


1 


meta 


C5H11O 


C3H7 


1 


ortho 


C5H11O 


C3H7 


2 


ortho /Dara 


C6H13O 


C3H7 


1 


para 


C6H13O 


C3H7 


1 


meta 


C6H13O 


C3H7 


1 


ortho 


C6H13O 


C3H7 


2 


ortho /"oara 


C8H17O 


C3H7 


1 


para 


C8Hi70 


C3H7 


1 


meta 


C8H170 


C3H7 


1 


ortho 


C8H170 


C3H7 


2 


ortho/paxa 


C12H250 


C3H7 


1 


para 


C12H250 


C3H7 


1 


meta 


C12H250 


C3H7 


1 


ortho 


C12H250 


C3H7 


2 


ortho/para 


C13H270 


C3H7 


1 


para 


C13H27O 


C3H7 


1 


meta 


C13H27O 


CsH? 


1 


ortho 


C13H27O 


C3H7 


2 


ortho/para 


C14H29O 


C3H7 


1 


para 


C14H29O 


C3H7 


1 


meta 


C14H29O 


C3H7 


1 


ortho 


C14H29O 


C3H7 


2 


ortho/para 


C15H31O 


C3H7 


1 


para 


C15H31O 


C3H7 


1 


meta 


C15H31O 


C3H7 


1 


ortho 


C15H31O 


C3H7 


2 


ortho/para 


C16H33O 


C3H7 


1 


para 1 
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X 




n 


Position 


C14H290 


C4H9 


2 


ortho/para 


C15H310 


C4H9 


1 


para 


C15H310 


C4H9 


1 


meta 


C15H310 


C4H9 


1 


ortho 


C15H310 


C4H9 


2 


ortho/para 


C16H330 


C4H9 


1 


patra 


C16H330 


C4H9 


1 


meta 


C16H330 


C4H9 


1 


ortho 


C16H330 


C4H9 


2 


ortho/para 


C17H350 


C4H9 


1 


para 


C17H350 


C4H9 


1 


meta 


C17H350 


C4H9 


1 


ortho 


C17H350 


C4H9 


2 


ortho/para 


CiaH370 


C4H9 


1 


para 


C18H370 


C4H9 


1 


meta 


C18H370 


C4H9 


1 


ortho 


C18H370 


C4H9 


2 


ortho/para 


CH30 


C5H11 


1 


para 


CH30 


C5H11 


1 


meta 


CH30 


C5H11 


1 


ortho 


CH30 


C5H11 


2 


ortho/para 


C2H50 


C5H11 


1 


para 


C2H50 


C5H11 


1 


meta 


C2H50 


C5H11 


1 


ortho 


C2H50 


C5H11 


2 


ortho/para 


C3H70 


C5H11 


1 


para 


C3H70 


CsHii 


1 


meta 


C3H70 


C5H1I 


1 


ortho 


C3H70 


C5H11 


2 


ortho / oaira^ 


C4H90 


C5H1I 


1 


para 


C4H90 


C5H1I 


1 


meta 


C4H90 


C5H1I 


1 


ortho 


C4H90 


CsHai 


2 


ortho/para 


C5H110 


C5H11 


1 


para 


C5H110 


C5H11 


1 


meta 


C5H110 


C5H11 


1 


ortho 


CsHiiO 


C5H11 


2 


ortho/para 


C6H13O 


C5H11 


1 


para 


C6H13O 


C5H11 


1 


meta 


C6H13O 


CsHii 


1 


ortho 




C5H11 


2 


ortho/para 


C8H17O 


C5H11 


1 


para 


C8H17O 


C5H11 


1 


meta 


C8H17O 


C5H11 


1 


ortho 


C8H17O 


C5H11 


2 


ortho/para 


C12H25O 


C5H11 


1 


para 


C12H25O 


CsHu 


1 


meta 


C12H25O 


CsHu 


1 


ortho 


C12H2SO 


C5H11 


2 


ortho/para 


C13H27O 


C5H11 


1 


para 
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C13H270 



C13H270 



R5- 



Position 



CsHii 



meta 



CsHu 



ortho 



C13H27O 



C14H29O 



C14H29O 



C5H11 
C5H11 



ortho/para 



para 



C5H11 



1 



meta 



C14H29O 



C14H29O 



C15H31O 



C5H11 



or 



tho 



C5H11 



ortho/para 



C5H11 



para 



C15H31O 



C15H31O 



C5H11 



meta 



C5H11 



ortho 



C15H31O 



C5H11 



ortho/para 



C16H33O 



C5H11 



para 
meta 



C16H33O 



C5H11 



C16H33O 



C16H33O 



C17H35O 



C17H35O 



C5H11 



C5H11 



ortho 

ortho /pariT 



C5H11 



para 



C5H11 



meta 
ortho 



C17H35O 



CsHii 



1 
2 



C17H35O 



C5H11 



ortho/para 



C18H37O 



C18H37O 



C5H11 



C5H11 



1 
1 



meta 



para 



C18H37O 



C5H11 



C18H37O 



C5H11 



ortho/para 



C6H13 



1 



paxa 



CH3O 



C6H13 



C6H13 



ortho 

ortho/para 



CH3O 



C2H5O 



C6H13 



C6H13 



para 



C6H13 



meta 



C6H13 



2 



ortho 

ortho/para 



C2H5O 



C3H7O 
C3H7O 
C3H7O 
C3H7O 



C6H13 



C6H13 



para 



C6H13 



meta 



C6H13 



ortho 



CeHn 



ortho/para 



C4H9O 



C4H9Q 
C4H9O 



C6H13 



1 



para 



meta 



C6H13 



ortho 

ortho/para 



C4H9O 



C5H11O 



C5H11O 



C6H13 



CeHiB 



para 



C6H13 



meta 



C6H13 



ortho 
ortho/pa 



CsHiiQ 



C6H13O 



C6H13 



C6HX3 



C6H13 



1 



para 



meta 
ortho 



C6H13O 



C6H13O 



C8H170 



C6H13 



ortho/para 



C6H13 



C6H13 



1_ 

1 



para 



meta 
ortho 



C6Hi3 
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X 




n 


Position 




IT 

C6H13 


2 


ortho/para 






1 


para 


Ci2n25U 


C6H13 


1 


meta 






1 


ortho 




C6Hi3 


2 


ortho/para 




C6H13 


1 


para 


^13"27'J 


CeHis 


1 


meta 


^13^27^ 


C6H13 


1 


ortho 


^13^^27^ 


C6H13 


2 


ortho/para 


W4'l29U 




1 


para 






1 


meta 


^14'4290 


C6H13 


1 


ortho 


P- . u r\ 


C6H13 


2 


ortho/para 


C15H31O 


C6H13 


1 


para 


C15H31O 


C6H13 


1 


meta 


C15H31O 


C6H13 


1 


ortho 


C15H31O 


C6H13 


2 


ortho/para 


C16H33O 


C6H13 


1 


para 


C16H33O 


CeHn 


1 


meta 


Cl6H330 


C6H13 


1 


ortho 


C16H33O 


CgHn 


2 


ortho/para 


C17H35O 


C6H13 


1 


para 


C17H35O 


C6H13 


1 


meta 


C17H35O 


C6H13 


1 


ortho 


C17H35O 


C6H13 


2 


ortho/para 


C18H37O 


C6H13 


1 


para 


C18H37O 


C€Hi3 


1 


meta 


C18H37O 


C6H13 


1 


ortho 


C18H37O 


C6H13 


2 


ortho/para 


CH3O 


CH3O 


1 


para 


CH3O 


CH3O 


1 


meta 


CH3O 


CH3O 


1 


ortho 


CH3O 


CH3O 


2 


ortho/para 


C2H5O 


CH3O 


1 


para 


C2H5O 


CH3O 


1 


meta 


C2H5O 


CH3O 


1 


ortho 


1^ TT /*V 
C2H5O 


CH3O 


2 


ortho/para 


/~1 _ TT /~l 
^.31170 


CH3O 


1 


para 


P-. LI 0 

1-3 117 U 


CH3O 


1 


meta 


p_ ti_r% 


CH3O 


1 


ortho 


v»3n7U 


CH3O 


2 


ortho/para 




CH3O 


1 


para 




CH3O 


1 


meta 




CH3O 


1 . 


ortho 








ortho/para 


C5H110 


CH3O 


1 


para 


CsHiiO 


CH3O 


1 


meta 


CsHiiO 


CH3O 


1 


ortho 


C5H11O 


CH3O 


2 


ortho/para 


C6H13O 


CH3O 


1 


para 
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X 


R5 1 


n |£ 


>osition 




CH3O 


1 ti 


[\eta 




CH3O 1 


1 c 


jrtho 


CcHi -sO 


CH3O 


2 c 


Drtho/para 


CoHi nO 


CH3O 1 


1 I 


Dara 


CoH-j tO 


CH3O 


1 V 


neta 




CH3O 1 


1 


Drtho 


CaHi lO 1 


CH3O 


2 


ortho/para 


^12"25^ 1 


CH3O 1 


1 


para 


^12"25^ 1 


CH3O 1 


1 


meta 


^12*12 5^ 1 


CH3O 1 


1 


ortho 


Cl2H25y 


CH3O 1 


2 1 


ortho/para 


C13H27O 


CH3O 1 


1 1 


para 


C13H27*-' 


CH3O [ 


1 


meta 


/-I TT_ _0 1 


CH3O 1 


1 


ortho 


C13H27O j 


CH3O 1 


2 


ortho/para 


Ci4H29^ 


CH3O f 


1 


para 


C14H29O 1 


CH3O 


1 1 


meta 


. u_ ^0 i 
Cl4'i29^ 


CH3O 1 


1 1 


ortho 


C14H29U 


CH3O 


2 1 


ortho/para 


C15H31O 1 


CH3O 


1 1 


para 


C15H31O I 


CH3O 


1 1 


meta 


C1SH31O 


\^n3^ 1 


1 1 


ortho 


C15H31O 


\^H3 *^ 


2 1 


ortho/para 


C16H33O 


N-'»3'^ 1 


1 


para 


C16H33O 


1 di3v-/ 


1 


meta 


C16H33O 


1 L.n3U 


X 


ortho 


C16H33O 


1 Cri3u 


2 


ortho/para 


C17H35O 


r"M-»n 

v*^n3^ 


1 


para 


C17H35O 




1 


|meta 


C17H35O 


1 PHiO 


1 1 


[ortho 


Cl7H350 


1 CH3O 


1 2 


ortho/para 


CiaH370 


1 CH-aO 


1 1 


Ipara 


C18H370 


1 CH30 


1 1 


|meta 


C18H370 


1 CH-aO 


1 1 


1 ortho 


C18H370 


1 CH3O 


1 2 


ortho/para 




1 CnHcO 


1 1 


Ipara 


CH30 


1 CoHcO 


1 1 


jmeta 


CH30 


1 C-jHrO 


1 1 


ortho 




1 C-jHqO 


1 2 


1 ortho/para 






1 


Ipara 




1 C2H50 


1 1 


imeta 


*-2"5*^ 


1 C2H50 


1 


1 ortho 


C2H5O 


1 C2H50 


1 2 


1 ortho/para 


C3H7O 


C2H50 


1 


Ipara 


C3H7O 


C2H50 


1 1 


meta 


C3H7O 


1 C2H50 


1 


1 ortho 


C3H7O 


C2H50 


1 2 


1 ortho/para 


C4H9O 


C2H50 


1 


ipara 


CAH9O 
C4H9O 


C2H50 
1 C2H50 


1 1 
1 1 


jmeta 
1 ortho 
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X 


R5 


n 


Position 


5 






z 


ortho/para 






r* Ti r\ 


1 


para 






C2**5v^ 


1 


met a 






0 TJ" 


1 


ortho 


10 




C2H5O 


2 


ortho/para 




C6H13O 


C2H5O 


1 


para 




C6H13O 


C2H5O 


1 


met a 




C6H13O 


C2H5O 


1 


ortho 


15 


C6HI3O 


C2H5O 


2 


ortho/para 




C8H17O 


C2H5O 


1 


para 




C8H17O 


C2H5O 


1 


meta 




CsHivO 


C2H5O 


1 


ortho 


21) 


C8H17O 


C2H5O 


2 


ortho/para 




C12H25O 


C2H5O 


1 


para 




C12H25O 


C2H5O 


1 


meta 




C12H25O 


C2H5O 


1 


ortho 


25 


C12H25O 


C2H5O 


2 


ortho/para 




C13H27O 


C2H5O 


1 


para 




C13H27O 


C2HSO 


1 


meta . 




C13H27O 


C2H5O 


1 


ortho 


30 


C13H27O 


C2H5O 


2 


ortho/para 




C14H29O 


C2H5O 


1 


para 




C14H29O 


C2H5O 


1 


meta 




C14H29O 


C2H5O 


1 


ortho 


35 


C14H29O 


C2H5O 


2 


ortho/para 




C15H31O 


C2H5O 


1 


para 




C15H31O 


C2H5O 


1 


meta 




C15H31O 


C2H5O 


1 


ortho 


40 


C15H31O 


C2H5O 


2 


ortho/para 




C16H33O 


C2H5O 


1 


para 




C16H33O 


C2HSO 


1 


meta 




C16H33O 


C2H5O 


1 


ortho 


45 


C16H33O 


C2H5O 


2 


ortho/para 




C17H35O 


C2H5O 


1 


para 




C17H35O 


C2H5O 


1 


meta 




C17H35O 


C2H5O 


1 


ortho 


50 


C17H35O 


C2H5O 


2 


ortho/para 




C18H37O 


C2H5O 


1 


para 




C18H37O 


C2H5O 


1 


meta 




C18H37O 


C2H5O 


1 


ortho 


cc 


C18H37O 


C2H5O 


2 


ortho/para 




CH3O 


C3H7O 


1 


meta 




CH3U 


C3H7O 


1 


para 




V2X3l^ 


W,3n7U 


J. 


ortno 


60 


CH30 


C3H7O 


2 


ortho/para 




C2H50 


C3H7O 


1 


para 




C2H50 


C3H7O 


1 


meta 




C2HSO 


C3H7O 


1 


ortho 


65 


C2H50 


C3H7O 


2 


ortho/para 




C3H70 


C3H7O 


1 


para 
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■Position 



IC3H7O 



rc3^H70 



C4H9O 



IC4H9O 



IC4H9O 
CsHnO 



rCsHnO 



rCsHiiO 
CsHnO 



rcsHno 



^Hi70 



C8H17O 

C12H25O 

C12H250 



IC12H25O 



IC12H25O 



IC13H27O 



IC13H27O 



IC13H27Q 



IC13H27O 



|Ci4H290 



IC14H29O 



rCi4H290 



IC14H29O 



IC15H31Q 
C1SH31O 
IC15H31O 



[CisHsiO 



IC16H33O 



|Ci6H330 
C16H33Q 
C16H33O 
C17H35O 
C17H35O 

IC17H35O 



IC17H35O 



IC18H37O 



IC18H37O 



I CiaH370 



IC18H37O 



IOT3O 



C3H70 



C3H70 



|meta 
ortho 



C3H7O 



I ortho/para 



C3H7O 



C3H7O 



I para 
I met a 



C3H7O 



C3H7O 



I ortho 
ortho/para 



C3H7O 



C3H7O 



[para 
meta 



C3H7O 



C3H7O 
C3H7O 
C3H7O 



I ortho 

ortho/para 



I para 



C3H7O 



[meta 
ortho 



C3H7O 



I ortho/para 



C3H7O 



para 



C3H7O 



C3H7O 



[meta 
ortho 



C3H7O 
C3H7O 



1 



I ortho/para 



I para 



C3H7O 



C3H7O 



I meta 
I ortho 



10 



IS 



211 



25 



30 



C3H7O 



I ortho/para 



C3H7O 



para 



C3H70 



C3H70 



1^ 

1 



meta 



I ortho 



C3H7O 



C3H7O 



_2_ 

1 



I ortho/para 



C3H7O 



[para 

meta 



C3H7O 



C3H7O 



I ortho 

I ortho/para 



C3H7O 



paxa 



C3H7O 



meta 



C3H7O 



C3H7O 



C3H7O 



_2_ 

1 



[ortho 
ortho/para 



C3H7O 
C3H7O 
C3H7O 
C3H7O 



[para 
meta 



35 



40 



45 



so 



1 
1 



or 



the 



ortho/para 



para 



C3H7O 



Fmeta 



C3H7O 



I ortho 



C3H7O 



I ortho/para 



C3H7O 



C3H7O 



C3H7O 



I para 
meta 



I ortho 



C3H7O 



I ortho/para 



C4H9O 



[meta 



C4H9O 



C4H9O 



I para 
I ortho 



55 



60 



65 
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X 




n 


Position 


CH30 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C2H50 


C4H9O 


1 


para 


C2H50 


C4H9O 


1 


meta 


C2H50 


C4H9O 


1 


ortho 


C2H50 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C3H70 


C4H9O 


1 


para 


C3H70 


C4H9O 


1 


meta 


C3H70 


C4H90 


1 


ortho 


C3H70 


C4H90 


2 


ortho/para 


C4H90 


C4H90 


1 


para 


C4H90 


C4H90 


1 


meta 


C4H90 


C4H90 


1 


ortho 


C4H90 


C4H90 


2 


ortho/para 


C5H110 


C4H90 


1 


para 


C5H110 


C4H90 


1 


meta 


C5H110 


C4H90 


1 


ortho 


C5H110 


C4H90 


2 


ortho/para 


C6H130 


C4HgO 


1 


para 


C6H130 


C4H9O 


1 


meta 


C6H13O 


C4HgO 


1 


ortho 




C4H9O 


2 


ortho/para 


C8H17O 


C4H9O 


1 


para 


C8H17O 


C4H9O 


1 


meta 


C8H17O 


C4H9O 


1 


ortho 


CeHi70 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C12H2SO 


C4H9O 


1 


para 


C12H25O 


C4H9O 


1 


meta 


C12H25O 


C4H9O 


1 


ortho 


C12H25O 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C13H27O 


C4H9O 


1 


para 


C13H27O 


C4H9O 


1 


meta 


C13H27O 


C4H9O 


1 


ortho 


C13H270 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C14H29O 


C4H9O 


1 


para 


C14H29O 


C4H9O 


1 


meta 


C14H29O 


C4H9O 


1 


ortho 


C14H29O 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C15H31O 


C4H9O 


1 


para 


C15H31O 


C4H9O 


1 


meta 


C15H31O 


C4H9O 


1 


ortho 


C15H31O 


C4H9O 


2 


ortho/psira 


C16H33O 


C4H9O 


1 


para 


C16H33O 


C4H9O 


1 


meta 


C16H33O 


C4H9O 


1 


ortho 


C16H33O 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C17H35O 


C4H9O 


1 


para 


C17H35O 


C4H9O 


1 


meta 


C17H35O 


C4H9O 


1 


ortho 


C17H35O 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C18H37O 


C4H9O 


1 


para 
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X 1 


1 


n E 


>osition 1 


C18H370 


C4H9O 


1 n 




C18H370 


C4H9O 1 


1 c 


)rtho 1 


C18H370 


C4H9O 


2 c 


>rtho/para 1 


CH30 


CsHnO 


1 r 


neta 1 


CH30 1 


C5H11O 


1 ] 


para 1 


CH30 


CsHuO 


1 < 


ortho 1 


CH30 


C5H110 


2 < 


ortho/para j 


C2H50 


CsHnO 


1 ] 


para 1 


C2H50 


C5H110 


1 1 


rcieta 1 


C5H50 


CsHnO 


1 


ortho 


C2H50 1 


C5H110 


2 


ortho/para [ 


C-iH70 1 


C5H110 


1 


para | 


C3H7O 


C5H110 


1 


met a | 




C5H110 


1 


ortho 1 




C5H110 


2 


ortho/para 1 


C4H9O 1 


CsHiiO 


1 


para 1 




C5H110 


1 


meta 1 


C4H9O 


C5H110 


1 


ortho 


C^HgO J 


C5H110 


2 


ortho/para 




C5H110 


1 


para 1 


C5H110 1 


C5H110 


1 


meta 1 


C5H11O 1 


C5H110 

CsHiiO 


1 

2 


ortho 

ortho/para 


CiiH«0 


C5H110 
C5H110 


1 
1 


para 1 
meta 


CsHiaO 


C5H110 


1 


ortho 1 




C5H110 
C5H110 


2 

i 1 


ortho/para 
para 


C8H17O 
C8H17O 


C5H110 

C5H110 


1 
1 


meta | 
ortho 


Vi'8**17v 


C5H110 


2 

1 1 


ortho/para 
para 


C12H250 
C12H250 


CsHnO 

C5H110 


1 


meta j 




C5H110 


1 


ortho 1 


Ci -iKonO 


C5H110 
C5H110 

CsHiiO 


1 2 
1 1 
1 


ortho/para 1 
para 1 
meta | 


Ci ■»H'>70 

Ct^H270 


C5H110 
C5H110 
C5H110 


1 
2 
1 


ortho 
■ ortho/para | 
para 


Ci4H290 


C5H110 


1 


meta 1 


CiflH290 


C5H110 


1 


ortho 


ClilH390 


C5H110 


2 


ortho/para 


C15H310 


1 C5H11U 


1 1 


Dara 1 


C15H310 




1 1 


meta t 


C15H310 


C5H11O 


1 1 


ortho 1 


C15H310 


C5H11O 


1 2 


ortho/para j 


ClfiH330 


C5H11O 


1 


para 


C16H330 


1 CsHiiO 
1 C5H11O 


1 1 
I 1 


meta J 
ortho 1 
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X 




n 


Position 


C16H330 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C17H350 


C5H11O 


1 


para 


C17H350 


C5H11O 


1 


met a 


C17H350 


C5H11O 


1 


ortbo 


C17H350 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C18H370 


C5H11O 


1 


para 


C18H370 


C5H11O 


1 


meta 


C18H370 


C5H11O 


1 


ortho 


C18H370 


C5H11O 


2 


ortho/para 


CH30 


C6H13O 


1 


meta 


CH30 


C6H13O 


1 


para 


CH30 




1 


ortho 


CH30 




2 


ortho/para 


C2H50 




1 


oara 
***** 


C2H50 




1 


meta 


C2H50 


CfiHnO 


1 


ortho 


C2H50 


CfiHnO 


2 


ortho/para 






1 


para 




CeHisO 


1 


meta 


C3H7O 




1 


ortho 


C3H7O 


CfiHilO 


2 


ortho /para 


C4H9O 




1 


para 


C4H9O 


^o"13^ 


1 


meta 






1 


ortho 






0 

£t 


L^X L-llw/ JJO-X CL 




v-6*113^ 


X 


para 


C5HIIO 


C6H13O 




meta 








ortho 




^6**13*J 




iJX UUxJf ^CLXCL 






X 


pax a 








meta 


^6**13^ 




1 


ortho 


^€"13'-' 




2 


ortho /para 


CaHi -jO 


CfiHnO 


1 


para 


CoHnO 




1 


meta 






1 


ortho 


C0H1 tO 




2 


ortho /para 




C^Hi tO 


1 


para 






1 


meta 






1 


ortho 


C12H25O 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C13H27O 


C6H13O 


1 


para 


Ci3H270 


C6H13O 


1 


meta 


C13H27O 


C6H13O 


1 


ortho 


C13H27O ■ 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C14H29O 


C6H13O 


1 


para 


C14H29O 


C6H13O 


1 


meta 


C14H29O 




1 


ortho 


C14H29O 


CeHisO 


2 


ortho/para 


C15H31O 


CeHiaO 


1 


para 
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iCisHaiO 



jcisHaiO 



rCi6H330 



IC16H33O 
C16H33O 
IC17H35O 



IC17H35O 



|Cl^350 



rCr7H350 



IC18H37O 



IC1BH37O 



IC1BH37O 



IC1BH37O 



ICH3O 



rCH30 
CH3O 



IC2H5O 



rC2H50 



[^HsO 
C2H5O 
C3H7O 



[C3H7O 
C4H9O 



fC4H90 



[C5H11O 
ICsHiiO 



IC5H11O 



[C5H11O 



IC6H13O 



IC8H17O 



|CbHi70 



1C12H250 



IC12H2SO 
C12H2SO 
C12H25Q 
C13H270 
C13H270 

1C13H270 



C6H13O 



C6H13O 



C6H13O 
C6H13O 



C6H13O 



C6H13O 



C6H13O 



C6H13O 



C6H13O 



C6H13O 



C6H13O 



C6H13O 



C6H13O 



C6H13O 



C6H13O 



C7H15O 



C7H15O 



C7H15O 



C7H15O 



C7H15O 



C7H15O 



C7H15O 



C7H15O 



I Position 



I met a 
ortho 



ortho/para 



para 



fmeta 



I ortho 



I orthpypara 



para 



[met a 
ortho 



I ortho/para 



para 



I met a 
ortho 



ortho/para 
meta 



I para 
I ortho 



I ortho/para 
I para 



|meta 
ortho 



C7H15O 



C7H15O 



C7H15O 



C7H15O 



C7H1SO 



C7H15O 



C7H15O 



C7H15O 



C7Hl50 



C7H150 



C7H150 



C7H150 



C7H1SO 



C7H150 



C7H150 



C7H150 



C7H150 



C7H150 



C7H150 



C7H150 



C7H150 



C7H150 
C7H1SO 
C7H150 
C7H1SO 
C7H150 
C7H150 



I ortho/para 



para 



meta 



I ortho 



I ortho/para 



I para 



I meta 
1 ortho 



I ortho/para 



para 



I meta 



1 ortho 

1 ortho/para 



[para 
I meta 



I ortho 



I ortho/para 



I par a 
meta 



I ortho 
ortho/para 



10 



15 



20 



25 



30 



35 



40 



45 



50 



1 
1 

2 
1 
1 
1 



para 
I meta 
[ortho 

ortho/para 
I para 
I meta 
1 ortho 



55 



60 



65 
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X 




n 


Position 


C13H270 


C7H15O 


2 


ortho/paxa 


C14H290 


C7H15O 


1 


para 


C14H290 


C7H15O 


1 


meta 


C14H290 


C7H15O 


1 


ortho 


C14H290 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C15H310 


C7H15O 


1 


para 


C15H310 


C7H15O 


1 


meta 




C7H15O 


1 


ortho 


C15H31O 


C7H15O 


2 


ortho/para 




C7H15O 


1 


para 


C16H33O 


C7H15O 


1 


meta 


C16H33O 


C7H15O 


1 


ortho 


C16H33O 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C17H3 50 


C7H15O 


1 


para 


C17H35O 


C7H15O 


1 


meta 


C17H35O 


C7H15O 


1 


ortho 


C17H35O 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C18H37O 


C7H15O 


1 


para 


C18H37O 


C7H15O 


1 


meta 


C18H37O 


C7H15O 


1 


ortho 


C18H37O 


C7HX5O 


2 


ortho/para 


CH3O 


CbHi70 


1 


meta 


CH3O 


C8H17O 


1 


para 


CH3O 


CbHi70 


1 


ortho 


CH3O 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C2HSO 


CbHi70 


1 


para 


C2H5O 


CbHi70 


1 


meta 


C2H5O 


CbHi70 


1 


ortho 


C2H5O 


CsHnO 


2 


ortho/para 


C3H7O 


C8H17O 


1 


para 


C3H7O 


CbHi70 


1 


meta 


C3H7O 


C6H17O 


1 


ortho 


C3H7O 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C4H9O 


CBH17O 


1 


para 


C4H9O 


C8H17O 


1 


meta 


C4H9O 


C8H17O 


1 


ortho 


C4H9O 


CaHnO 


2 


ortho/para 


C5H11O 


C8H17O 


1 


para 


C5H11O 


C8H17O 


1 


meta 


C5H11O 


CsHnO 


1 


ortho 


C5H11O 


C8H17O 


2 


ortho/para 


CeHuO 


CbHi70 


1 


para 


C6H13O 


C8H170 


1 


meta 


C6H13O 


C8H170 


1 


ortho 


C6H13O 


C8H170 


2 


ortho/para 


C8H17O 


CsHnO 


1 


para 


CBH17O 


CeHnO 


1 


meta 


C8H17O 


CBH17O 


1 


ortho 


C8H17O 


CgHnO 


2 


ortho/para 


C12H25O 


C8H17O 


1 


para 
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C12H25O 



C12H250 



C12H250 
C13H270 



C13H270 
C13H27Q 
C13H270 



Ci4H290 



C14H29O 



C14H29O 
C15H31O 



C15H31O 



CaHi70 I ^ 
C6H17O 1 T 



[Position 



fmeta 



I ortho 



C8H17O 
C8H17O 



|ortho /para 
Ipara 



C8H17O 
C8H17O 



|meta 
ortho 



C8H17O _ 
C8H17O 



lortho/para 



I para 



C8H17O. 
C8H17O 



2__ 

1 



C8Hi70_ 
C8H17O 



_2_ 

1 



[ meta 
[ortho 
jorthoTparaT 



para 



C15H31O 



C15H31O 



C16H33O 



C16H33O 



CX6H330 



Ci6H330_ 
C17H35O 



C17H35O 



C17H35O 



C17H35O 



C1BH37Q 
C18H37O 



C18H37O 
C18H37O 



C8H17O 



fmeta 



C8H17O 
C8H17O 



lortho 



lortho/para 



C8H17O 



para 



C8H17O 
C8H17O 



I met a 



10 



15 



21) 



25 



C8H17O 
C8H17O 



lortho 



forthoTpara 



Ipara 



C8H17O 

CsHitO 



1 



Imeta 



lortho 



C8H17O 



C6H17O 
C8H17O 



2 

1 
1 



I para 
Imeta 



30 



35 



[ortho 
ortho/para 



40 



Dieerfindu„gsg.n»Bzuvcnvc„d.nde„VerbindungenderF<»mclIbism 

- 3 ROH 

rX— CHa— R2 + R*— NHj + R3040R)3 ^ ^ 

R = CH3, C2H5 

sis eines Tragers. der mindeslens erne OlP^^^^^J^^^^J I^ngrmaB kon.men Ole. Ol-in-Wasser- u«i 

Venvendung von Vcrbindungen nut hy<^I*'^7.^*X^afrS^ oder fellfreU Gele inBelrachL 

Oder alkoholisch-waBrige T^lioncn. h<.i<nielsweise Paraffinol, GlycerylstearaU IsopropylmyrislaU Diisopro- 

Wachse, StabiUsatoien, Vferdickungsimttel. ^wgene Wiricstotte i imo^^^ 

men vorzugswdsc bckann.c W/<> und ^'"f? u. a. Bieoenwachs. Par- 



45 



50 



55 



60 



65 
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nete Verdickungsmxtlel sind beispiclswcise vernctzte Polyacrylsauren und der^Rrivate, Polysaccharide, insbesondere 
Xanihan-Cium, ( juar-CJuar, Agar- Agar, Alginate und Tyiosen, ("arboxymethylcellulose und Hydroxyethylcellulose, fer- 
ner Tettalkohole, Monoglyceridc und Fcttsauren, Polycrylale, Polyvinylalkohol und Polyvinylpynolidon. Unter bioge- 
nen Wirkstoffen sind beispielsweise Pflanzenextrakte, Eiweifihydrolysate und Viiaminkomplexe zu verstehen. Ge- 
5 brauchliche Fibnbildner sind beispielsweise HydrocoUoide wie Chitosan, mikrolcristallines Chitosan oder quatemiertes 
Chilosan, Polyvinylpynolidon, Vinylpynrolidon-VinylaceUil-CopolyuierisaUs, Polymere der Acrylsaurereihe, qualemare 
Ccllulosc-Dcrivaic und ahnlichc A^bindungcn. Als Konscrvicrungsnuncl dgncn sich beispielsweise Formaldchydld- 
sung, p-Hydroxybenzoat oder Soibinsaure. Als Perlglanzmittel kommen beispielsweise Glycoldistearinsaureester wie 
RlhylenglycoMislearaf, aber auch Fettsauren und Feiisauremonoglycolester in Betracht. Als Farbstoffc konnen die fiir 
10 kosmeiische Zwecke geeigneten und zugelassenen Substanzen verwendel wcrdcn, wie sie beispielsweise in der Publika- 
tion "Kosmetische Rrbemitter der Farbsto&koimmission der Deutschen Forschungsgemeinschaft, veii>ffentlicht im 
Verlag Chemie, Weinheim, 1984, zusammengestellt sind. Dicse Farbstoflfe warden ublicherweise in Konzentration von 
0,001 bis 0, 1 Gew.-%, bezogen auf die gesamte Mischung, eingesetzt. 

Der Gesamtanteil der Hilfs- und Zusatzstoflfc kann 1 bis 80. vorzugsweise 6 bis 40 Gew.-% und der nicht waBrige An- 
15 leil ("Aktivsubslanz") 20 bis 80, vorzugsweise 30 bis 70 Gew.-% - bezogen auf die Millel - belragen. Die Herstellung 
der Mittel kann in an sich bckannter Wcisc, d. h. beispielsweise durch HdB-, Kalt-, HeiB-HeiB/Kalt- bzw. PIT-Emulgie- 
rung erfolgen. Hierbei handelt es sich urn ein rein mechanisches >ferfahrcn, eine cheinische Reaktion tindet nicht stall. 

Schliefiltch konnen weitere an sich hekannte im UV-A-Bereich absorbierenden Substanzen mitverwendel: werden, so- 
feni sie im Gesamtsystem der erUndungsgemSfi zu verwendenden Kombination aus UV-B und UV-A-Klter stabsl sind. 
20 (legenstand der vorliegenden Erfindung sind weiterhin kosmetische und pharmazeutische Zubereicungen, die 0,1 bis 
10 Gew.-%, vorzugsweise 1 bis 7 Gcw.-%, bezogen auf die gesamte Mcnge der kosmetischen und pbarmazeutischen Zu- 
bereitung. eine oder mehrere der Verbindungen derFormel I zusammen mil an sich fOr kosmetische und pharmazeutische 
Zubereitungen bekannten, im UV-B-Bereich absoibierenden Verbindungen als Lichtschutzmittel enthaltra, wobd die 
Verbindungen der Fonnel I in der Kegel in geringerer Menge als die UV-B-absoibierenden Verbindungen dngesetzl wer- 



Der groBte Teil der Lichtschutzmittel in den zum Schutz der menschlicben Hpidennis dienenden kosmetischen und 
pbarmazeutischen Zubereitungen bcsteht aus Verbindungen, die UV-Licht im UV-B-Bcrcich absorbicrcn d. h. im Bc- 
rcich von 280 bis 320 nm. Beispielsweise betragt der Anteil der ertindungsgemafi zu verwendenden UV-A-Absorber 10 
bis 90 Gew.-%, bevorzugt 20 bis 50 Gew.-% bezogen auf die Gesamtmenge von UV-B und UV-A-absoibierenden Sub- 



AlsUV-B-Filtersubstanzen, die in Kombination mit den erfindungsgemaB zu verwendenden \%rbindungen der Fbimel 
I angewandt werden, kommen beliebige UV-B-Filtersubstanzen in BeUacht Beispielsweise sind zu nennen: 
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Nr. 



Stof f 



H ' fUU J-*Aw^w^* ** w 

3- (4 'Trimethyl ammonium) -benzylidenbornan-2 -on- 

methylsulfat 

3,3, 5 -Tr imethyl - cyclohexyl - salicylat 

(Hom osalatxim) , 

2 -Hydroxy- 4 -methoxy-benzophenon 
( Oxyben z onum ) 



CAS -Nr. 
=Saure) 



-Aminobenzoesaure 



150-13-0 



52793-97-2 
118-56-9 
131-57-7 



{ uxyjjtiiA ^ Kjnuj.li/ . — » — 

2 - Phenylbenzimidazol - 5 - sulf onsaure und ihre 
K allum-. Natrium- u. Triethanolaminsalze 

tan- 1-roethansulf onsaure) und ihre Salze 
4 -Bis (polyethoxy) amino-benzoesaurepolyetiioxy- 
ethylester 



I-Dimethylamino-benzoesaure-^-ethylhexylester 
Salicylsaure - 2 - ethylhexylester 



13 



4 -Me t hoxy ' z imtsaure - 2 - isoamyles ter 
"4 -Meth oxy- zimtsaure- 2 - ethylhexylester 
2 - Hydroxy- 4 -methoxy-benzophenon- 5 -sulton - 

(S ulisobenzonum) und das Natriumsalz 

'fd'-Sul£o)benzyliden-bornan-2-on und Salze 



14 



15 



19 



22 



^- i^' -Methyl )benzyliden-boman-2-on 
3 - Benzyl idenboman - 2 - on 



"l- (4- -isopropylphenyl) -3-phenylpropan-1.3-dion 
4 - isopr opylbenzylsalicylat 
7 4 . 6 -Trianilin- (o- 

clrbo - 2 ' -ethylhexyl-r -oxy) -1. 3 > 5- triazin 

-^-lmidazol-4-yl-acrylsaure und ihr Ethylester 



27503-81-7 
90457-82-2 

113010-S2-9 



21245-02-3 
118-60-5 



7/6/7-10-2 
5466-77*3' 
4065-45-6 

58030-58-6 



"i -Cya no-3 > 3 -diphenylacrylsaureethyl ester 
2 - Cy ano -3,3- dipheny lacry Isaur e - 2 - ethy Ihexyl - 

ester 

Menthyl-o-aminobenzoate oder: 
5-Methyl-2- (1- methyl ethyl) -2-aminobenzoate 



23 



24 



Glyceryl p-aminobenzoat oder: 

4 - A mlnobenzoesaure -1 - glyceryl - es ter 

2,2' -Dihydroxy-4 -methoxybenzophenon (Dioxyben- 

zone) ^ ' — 

2 -Hydroxy- 4 -methoxy- 4 -methylbenzophenon (Mexo- 

non) 



28 



Triethanolam in Salicylat ' 
mmethoxyphenylglyoxals&ure oder: 
3 '4-SmeSoxy-pU vl^ Natrium 
3.{4'Sulfo)benzyliden-boman-2-on und seme 
Salze 



104-98-3* 



5232-99-5 
6197-30-4 

134-09-8 



136-44-7 
131-53-3 
1641-17-4 



2174-16-5 



56039-58-8 
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KnWh mikronisicrte Pigmente wie Titandioxid und Zinkoxi^BRn 



SchlicClich sind otPK mikronisicrte Pigmente wie Titandioxid und Zinkoxi^BRennen, 
^ Zum vSchulz menschlicher Haare vor UV-vStrahlen konnen die erfindungsgemUBen Lichlschuizmiuel der Formel I in 
Shampoos, Lotioncn, Gelen oderEmulsionen in Konzentrationcn von 0,1 bis 10 Gcw.-%, bevorzugt 1 bis 7 Gew.-% ein- 
gearbeitet werden. Die jeweiligen Formulieningen konnen dabei u. a. zum Waschen, Farben sowie zum Frisieren der 
5 Haare vcrwendel werden. 

Die erfmdungsgeiiiafi zu verwendenden Verbindungen zeiuhnen sich in der Kegel durch ein besondt^s hohes Absorp- 
lionsvcrmogcn im Bcrcich der UV-A-Strahlung mit scharfcr Bandcnstruktur aus. Wcitcrhin sind sic gut in kosmctischcn 
Clen loslich und lassen sich leicht in kosmetische Formulierungen einarbeiten. Die rait den ^fert)iDdungen I hetgestellten 
Fmulsionen zeichnen sich hesonders durch ihre hohe Stabililal, die Verbindungen T selber durch ihre hohe Photosiabilitat 
10 aus, und die mit I heigesleliten Zubercitungen durch ihr angenehmes Hautgefiihl aus. 

(jegenstand der Erfindung sind auch die Verbindungen der Formel I zur Verwendung als Medikament sowie pharma- 
zeutische Mittel zur vorbcugcnden Behandlung von Entzundungen und AUeigien der Haul sowie zur Verhiitung be- 
stimmler Haudcrebsarten, welche eine wirksaine Menge mindestens einer Verbindung der Formel I als Wirkstoff enthal- 
len. 

15 Das erfmdungsgeiusiBe phannazeulische Millel kann oral oder lopisch verabreichl werden. Fiir die orale >ferabrei- 
chung licgt das pharmazcutischc Mittel in Form von u. a. Pastillcn, Gclatinckapscln, Dragccs, als Sirup, L6sung, Emul- 
sion Oder Suspension vor. Die topische Anwendung der pharmazeutischen Mittel erfolgt beispielsweise als Salbe. 
Creme. Gel, Spray, Txisung oderTjotion. 

20 Beispiele 

1. Herstellung 

Beispiel 1 

2S 

AUgemeine Vorschrift (fur die Verbindung der Nr. 1 der Tabelle 2) 

0,1 mol p-Aminobcnzoesaure-2-ethylhexylester, 0,1 mol Pivaloylacetonitril und 0,1 mol Triethylorthoformiat wurden 
in 100 ml Diethylenglykol 2 h auf 120*'C erhifzt, wobei Ethanol ahdestilliert wurde. Nach Abkuhlung auf 80**C wuixle 
30 mit Wasser versetzt und vom ausgefallenen Niederschlag abfiltriert. Anschliefiend wurde aus Pctrolether umkristallisiert. 
Man erhielt in 80%iger Ausbeute Verbindung 1 der Tabelle 2. 

Beispiel2 

35 0,1 mol Anlhramlsaun;-2-elhylhBxylesLer, 0,1 mol 2,4-PenUindion und 0,1 inol TVielhylorlhofoniiial wurden in 100 ml 
Diethylenglykol 2 h auf 120°C crhitzi, wobci Ethanol abdcsdllicri wurde. Nach Abkuhlung auf 80**C wuidc mit Wasser 
versetzt und vom ausgefallenen Niederschlag abfiltriert. Anschliefiend wurde aus Pctrolether umkristallisiert. Man er- 
hielt in 70%iger Ausbeute Verbindung 24 der Tabelle 2. 

40 Beispiel3 

0,1 mol m-lbluidin, 0,1 mol Pivaloylacetoniuil und 0,1 mol THethylorthoformiat und 1 g Zinkchlorid wurden in 
100 ml Diethylenglykol 2 h auf 120**C erhitzt, wobei Ethanol abdestiUiert wurde. Nach Abkuhlung auf 80°C wurde mit 
Wasser verseUd und vom ausgefallenen Kiederi«;hlag abfiluiert. Anschliefiend wurde aus PeUx)lelher unikrisiallisiert. 
45 Man aliielt in 70%iger Ausbeute Verbindung 2 der Tabelle 2. 

Weitere so hergestellte Verbindungen sind in Tabelle 2 angegeben. 
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TabcUc 2 



HN" 



.CN 

^CH3 
"CO— C— CH3 
^CH3 



Nr. 



1) 



3) 



Xmax 



-COCXZbHit ^» 



346 



860 



-CH3 



338 



978 



•OCH3 



348 



4) 
8) 



-tert.C4H9 



342 



888 



4-n-C4H9 
4'C ONHCaHi7 
4 - i so-C3H 7 
4-n-C3H7 



1884 
1 773 
[903 
918 



9) 



2-COOC8H17 



348 



717 



10) 



2-CN 



11) 



2-COOCisH3i(iso) 



1338 
346 



995 



12) 



3-iso OC3H7 



340 



I 583 
829 



13) 
I4) 
15) 



2-CO0« X N*H(C2H40H)3 



2,5'Pi- OCH3 
2-COOH 



346 
362 



1 667 (Wasser) 



346 



16) 



4-SO3" X *HN(C2H40H)3 



340 



[666 (Wasser) 



17) 

Ti) 

19) 



4-SO3' 



2-0C2HS 
2-C00CH3 



2-COOCH2CH(CH3)2 
2-COOC4H9 
Verbindimg 

H, 



HSC2OOC 



23) 



CN 



COC(CH3)3 



340 
[352 
|348 
|348 
|346 
IXmax 

380 



1 1010 (Wasser) 




350 



817 
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^CN 


Nr. 


R 


Xmax 


Ell 


24) 




HN^ ^C0CH3 

JL ^cooCeHiv ^> 


344 


795 


25) 


C0CH3 

HN^ ^COCHj 
JL^ C00C«H9 


344 


938 


26) 


"\ .COCH3 
C=C^ 

^COCHs 


336 


1035 


27) 




c=c^ 

HN*^ COCH3 
CO0CflHi7 ^> 


346 


1049 


28) 


^\ ^C0CH3 

0 


346 


757 


29) 


^\ ^C0CH3 
HN*^ ^C00CH3 

COOCaHi? l> 


346 


941 
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C=C CH3 
R " ^CH3 



Nr. 



Xmax 



35) 



c=c 

HN'^ CO0C8Hi7 1) 



:ooc2H5 



332 




1105 



36) 



c= 

HN^ COOCbHi? II 



COOCH3 



336 




752 



37) 



. COOC2H5 



C= 



COOCH3 



336 




890 



38) 



>-< 



COOC2H5 
C00C2H5 



335 



630 



39) 



HN 



COOC2H5 
COOC2H5 



320 




COOC8H17 



1) 



700 
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AUgemeine Herstellvoisdirift zur Herstellung von Emulsionen fffTcosmelische Zwecke 



t 

en fnrkos 



AUe oUoslichen Bestandleilc werden in einem Riihrkessel auf 85 °C crwarmt. Wcnn allc Beslandteile geschmolzen 
sind, bzw. als Fliissigphase vorliegen, wird die Wasserphase unler Homogenisieren eingearbeitet. Unler Riihren wird die 
Emulsion auf ca. 40*C abgekUhlt, parfunuert, homogenisiert und dann unter siandigem Ruhren auf 25°C abgekuhll. 

ZubcFcitungcn 

Beispiel 4 

Zusammensetzung far die Lippenpflege 



ad 100 Euoerinum anhydricum 
10,00 Glycerin 
15 10,00 Ulaniuiii Dioxid 

04-10 Vcrbindung Nr. 1 dcrTabcUc2 
8,00 Octyl Methoxycinnainat 
5,0074nkOxid 
4,00Castorol 

20 4,00 Pentaerythrithil Stearat/caprat/(]aprylat Adipat 

3,00 Glyceryl Stearat SE 

2,00 Bienenwachs 

2,00 Microkristallines Wachs 

2,00 Qualemiuui- 1 8 Benlonit 
25 1,50 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 



Beispiel S 

7usammenset7Aing fiirdie TJppenpflege 

30 

ad 100 Eucerinum anhydricum 
10,00 Glycerin 
10,00 Titanium Dioxid 
0,5-10 Veibindung Nr. 24 der TabeUe 2 
35 8,00 Oclyl MeUioxycinnauiat 
5,00ZinkOxid 
4.00Castorol 

4,00 PenlaeTythrithil Stearat/caprat/Caprylat Adipat 
3,00 Glyceryl Stearat SE 
40 2,00 Bienenwachs 

2,00 Microkristal lines Wachs 
2,00 Quatemium-18 Bentonit 
1 ,50 PEC-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

45 Beispiel 6 

Zusammensetzung fUr Sunblockcr mil Mikropigmcntcn 

ad100Wa.sser 
50 10,00 Octyl Methoxcinnamat 

6,00 PECi-7-Hydrogenated Castor 0\ 
. 6,00 Titanium Dioxid 

0,5-10 Verbindung Nr. 1 der libelle 2 

5,00 Mineral Ol 
55 5,00Isoaiiiyl p-Melhoxydnnaiual 

5,00 Propylcn Glycol 

3,00 Jojoba Ol 

3,00 4-Methylben7.yliden Campher 
2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
60 l,00Dimethicon 

0,50 PEG-40-Hydrogenated Castor Ol 
0,50 Tocopheryl Acetat 
0,50 Phenoxyethanol 
0,20 EDTA 
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Beispiel 7 

Zusammcnsctzung fiir Sunblocker mil Mikropigmenicn 

ad 100 Wasser 

1 0,00 Ocly I Melhoxcinnaiual 

6.00 PEG-7-Hydrogcnalcd Castor Cl 

6.001 Itanium Dioxid 

0,5-10 Vertiindung Nr. 24 der Tahelle 2 
5,00 Mineral Ol 

5,00 Isoamyl p-Meihoxycinnamai 
5,00Propylen Glycol 
3.00 Jojoba Ol 

3 ,00 4-Melhylben2yliden Can^hcr 
2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
l,OODimcihicon 

0,50 PHG-40-Hydrogenaled Castor Ol 
0,50 Tocopheryl Aceiat 
0^0 Phcnoxyethanol 
0,20 EDTA 

Beispiel 8 
FeUlreiesGel 

ad 100 Wasser 

8,00 Octyl Mcihoxycinnamat 

7,00 Titanium Dioxid 

0,5-1 OVertiindung Nr. 1 der Tahelle 2 

5,00 Glycerin 

5,00PEG-i5PABA 

1,00 4-MethylbenzyUden Camphcr 

0,40 Acrylate C10-C30 Alkyl Acrylat Crosspolymer 

030 Imidazolidinyl Urea 

0,25 Hydroxyelhyl Cellulose 

0,25 Sodium Mcthylparabcn 

0,20DisodiumHiyiA 

0,15 Fragrance 

0,15 Sodium Propylparaben 

0,10 Sodium Hydroxid 

Beispiel 9 
FeUfreies Gel 

ad 100 Wasser 

8,00 Octyl Mcihoxycinnamat 

7,00 Titanium Dioxid 

0,5-10 Veihindung Nr. 24 der Tahelle 2 

5,00 Glycerin 

5.00PEG-Z5PABA 

1,00 4-MethylbenzyUden Campher 

0,40 Acrylate ClO-aO Alkyl Acrylat Crosspolymer 

0,30 Imidazolidinyl Urea 

0,25 Hydroxyelhyl Cellulose 

0,25 Sodium Mcthylparabcn 

0,20DisodiumEiyiA 

0,15 Fragrance 

0,15 Sodium Propylparaben 

0,10 Sodium Hydroxid 

Beispiel 10 
SonDencivixie(LSF20) 

ad 100 Wasser 

8.00 Octyl Meihoxycinnamat 
8,00 Titanium Dioxid 
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6,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 
0^ 10 Verbindung Nr. 1 der TabeUe 2 
6,00 Mineral Ol 
5,00ZinkOxid 
5 5 ,00 Isopropyl Palmitat 
5,00 Iiiddazolidinyl Urea 
3,00 Jojoba Ol 

2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
1 ,00 4-Methylben7.yliden Campher 
10 0,60 Magnesium Stearat 
0,50 Tocopheiyl Acetat 
0,25 Methylparaben 
0,20DisodiumEDTA 
0,15 Propylparaben 

IS 

Bcispicl 11 

Sonnencreme 0 -SF 20) 
adlOOWasser 
21) 8,00 Octyl Metboxycinnanuit 

8,00 Utanium Dioxid 

6,00 PEG-7-Hydrogcnated Castor Ol 

0,5-10 Verbindung Nr. 24 der TabeUe 2 

6,00 Mineral Ol 
25 5,00ZinkOxid 

5,00 Isopropyl Palinitat 

5,00 Imidazolidinyl Urea 

3,00 Jojoba Ol 

2,00PFXj-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
30 1,00 4-Methylbenzylidm Campher 

0,60 Magnesium Stearat 

040 Tocophcryl Acetat 

0,25 Methylparaben 

0,20 Disodium EDTA 
35 0,15 Propylparaben 

Beispiel 12 
SoDnencieme wasserfest 

40 

ad 100 Wasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 

5,00 PIiG-7-IIydrogenated Castor Ol 

5,00 Propylene Glycol 
45 4,00 Isopropyl Palmitat 

4,00 Caprylic/Capric Triglycerid 

0,5-10 Verbindung Nr. 1 der Tabcllc 2 

4,00 Glycerin 

3,00 Jojoba Ol 
50 2,00 4-Methylbenzyliden CamjAer 

2,00 Titanium Dioxid 

1,50 PEG-45^odecyl Glycol Copolymer 

1,50 Dimethicon 

0,70 Magnesium Sulfat 
SS 0,50 Magnesium Slearal 

0,15 Fragrance 

Beispiel 13 

60 Sonnencreme wasserfest 

adlOOWasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 
5,00 PEG-7-Hydrogenaied Castor Ol 
65 5,00 Propylene Glycol 
4,00 Isopropyl Palmitat 
4,00 Capiyl ic/Capri c Triglycerid 
0,5-10 Verbindung Nr. 24 der TabeUe 2 
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4.00 Glycerin 
3,00 Jojoba Ol 

2,004-Mcthylben2yliden Camphcr 

2,00 Titanium Dioxid 

1 ,50 PEG-45/Dodccyl Glycol Copolymer 

l,50Diutelhicon 

0,70 Magnesium Sulfat 

0,50 Magnesium Stearat 

0,15 Fragrance 

Beispiel 14 
Sonnenmilch (LSF 6) 

adlOOWasser 
10.00 Mineral Ol 

6.00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 

5,00 Isopropyl Palmitat 

3,50 Octyl Methoxycinnamal 

0,5 lOVerbindungNr. 1 derTabeUe2 

3,00 Caprylic/Capric Triglyoerid 

3,00 Jojoba Ol 

2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

0,70 Magneijium Sulfal 

0,60 Magnesium Stearat 

0,50 'Ibcopheryl Acetat 

030 Glycerin 

0^ Methylparabcn 

0,15 Propylparaben 

0,05 Toropherol 

Beispiel 15 
Sonnenmilch (LSF 6) 

adlOOWasscr 
10,00 Mineral Ol 

6.00 PFXj-7-Hydrogenated Castor Ol 
5 ,00 Isopropyl Palmitat 
3.50 Octyl Melhoxycinnamat 
0,5-10 Verbindung Nr. 24 der Tabelle 2 
3,00 Caprylic/Capric Triglyoerid 
3,00 Jojoba Ol 

2,00 PEG-45/DodBcyl Glycol Copolymer 
0,70 Magnesium Sulfat 
0,60 Magnesium Stearat 
0,50Tocophcryl Acctat 
0,30 Glycerin 
0,25 Methylparabcn 
0,15 Propylparaben 
0.05 Tocopherol 

Beispiel 16 
SoDDencieme wasserfest 

adlOOWasser 

8,00 Octyl Melhoxycinnamat 

5,00 PEG-7-Hydrogcnated Castor Ol 

5.00 Propylene Crlycol 

4,00 Isopropyl Palmitat 

4,00 Caprylic/Capric Triglyoerid 

0^-10 Verbindung Nr. 17 der TabcUc 2 

0.5-10 Verbindung Nr. 24 der Tabelle 2 

4.00 Glycerin 

3.00 Jojoba Ol 

2.00 4.Methylben7.yliden Campher 
2,00 Titanium Dioxid 
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i^^lycol Copolymer 



1,50 PEG-45/Dode^roiycol Copolymer 
1 ^50 Dimethicon 
0,70 Magnesium Sulfal 
0,50 Magnesium Stearat 
0,15 Fragrance 

Bcispicl 17 
Sonnenmilch 

adlOOWasser 
10,00 Mineral Ol 

6,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 
5,00 Isopropyl Palmitat 
3,50 Otlyl Melhoxycinnaiiiat 
0,5-10 Vcrbindung Nr. 17 dcr TabcUc 2 
3,00 Caprylic/Capric 'lYiglycerid 
3,00 Jojoba Ol 

2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

0,70 Magnesium SuLfal 

0,60 Magnesium Stearat 

0,50 Tocopheryl Acetat 

0,30 Glycerin 

0,25 Methylparaben 

0,15 Propylparaben 

0,05 'Ibcopherol. 

PatentansprQche 
L Verwendung von Verbindungen der Fonnel I 



-NH 



^R2 



p I r-^l wVi^^^^^ "^^^'^ f Konfiguration vorliegt und die V^ablen tblgende Bedeutung haben: 

R2 COOR^ C0R6 CONR5R6, CN, 0=S(.R6)=0, 0=S(-0R6)=0, R^OP (.OR«)=oi 

R Wasserstoff, einen gegebenenfalls substituierten aliphaiischen, cycloaliphatischen. araUphatischen oder aroma- 
Uschcn Rest mit jeweils bis zu 1 8 C- Atomen; « v«ia- 

^5 f^^" substituierten aromatischen oder heteroaromalischen Rest mit 5 bis 12 Ringatomen- 

R bis R unabhangig voneinander Wasserstoff, dnen offenkettigen oder verzweigten aliphaUschen, araUphali- 
schen, cycloahphauschen oder gegebenenfalls subsUluierUjn aiomaUschen Rest mil jeweils bis zu 18 C-Alomen, 
wobei die Vanablen RJ bis R« untcreinander, jeweils zusammen mit den Kohlenstoffaiomen, an die sie gebunden 
. 7 ^" ^^'"^^ konnen, der gegebenenfalls weiter aneUiert sein kann, 

als UV-FiltCT in kosmctischcn und pharmazcudschcn Zubcrciiungcn aim Schuiz dcr mcnschlichcn Haul odCT 
mcnschlichcr Haare gegen Sonnenstrahlen, aUein oder zusammen mit an sich fur kosmetische und pharaiazeutischc 
ZAihereilungen hekannten, im UV-Bereich absorbierenden Verbindungen. 
2; Verwendung von Verbindungen der Formel I gemaB Anspruch 1 als UV- A-Filter, 

^' yf^^'^^f^^^yi^i^^^^^^r ^ eemiifi Anspruch 1 , wobei R3 fiir Wasserstoff. Rl fUr C:N, (X)0R5 

und C0R5 und R2 fur CN, COOR^ und COR^ stehen, wobei R5 und R^ voneinander unabhangig offenkettige oder 
veraweigte ahphatische oder gegebenenfalls subsdtuierte, aromatische Reste mit bis zu 8 C-Atomen bedeuien 
4 Verwendung von Verbindungen der Formel I gemaB Anspruch 1 , wobei R^ fiir gegebenenfalls durcb hydrophile 
odia: hpophile bubsUluenUni subsliluiertes Phenyl slehL 

5. Verwendung von \fcAindungcn dcr Formel I gemaB Anspruch 1 , wobei R^ fiir cincn Alkoxyphcnyl- oder Alkox- 
ycarbonylphenylrest stdit. ^ 

^' JT!"*""? yerhindungen der Formel T gemaB Anspruch 1 , wobei R4 fiir einen Phenylrest steht, der was- 
serlosUch machende SubsUtuenten tragi, ausgewahlt aus der Gruppe bestehend aus Carboxylat, Sulfonat- oder Am- 
moniumresten. 

7. Lichtschutzmittel endi^tende kosmetische und pharmazeutische Zubereitungen zum Schutz der menschUchen 
Epidermis oder menschlichwi Haare gegen UV-Lichl im Bereich von 280 bis 400 mn, dadurch gekennzeichnet, dafi 
SIC m einem kosmetisch und pharmazeutisch geeigncten Trager, aUein oder zusammen mit an sich fiir kosmetische 
uod pharuiazeulische Zubereitungen bekannlen im UV-Bereich absorbierenden Verbindungen, als pholoslabile U V. 
Filter wirksamcMcngcn von Vcitindungcn dcr Formel I 
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R« NH 



Sljaus C^xyla.-. Sulfona.- odcr Alkylanunoniunucsttn. subsnn.«. son kann. 
11. Neue Verbindungen der Formel 11, 



-NH-^ ^CO— C— CH3 " 



£l^to^SraurCart«,yla.-%ulfona.-odcrAManunoniu^^^^ 
12. Ncue Vcrbindungcn dcr Fonncl HI, 



H ^ ^COCHs 

j;C=Cr III 



10 



15 



211 



25 



30 



Vcrbindung dcr Fonncl I nach Anspruch 1 cnthau 



35 
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